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Einleitung 1

Uberblick iiber die Software

Die SCIEX OS Software umfasst in einem Paket Funktionen zur Geratesteuerung,
Datenerfassung, Datenverarbeitung und Berichterstellung.

Offnen der Software

1. Auswahlen der Software im Startmenu:

* Windows 7: Start > All Programs > SCIEX > SCIEX OS > SCIEX OS
* Windows 10: Start > SCIEX OS > SCIEX OS

Hinweis: Wenn das Dienstprogramm LibraryViewServiceHost nicht lauft, dann wird
das Dialogfeld ,,User Account Control“ angezeigt. Klicken Sie auf Yes, um das
Dienstprogramm zu starten.

Wenn die Software fur den ,Integrated Mode* konfiguriert ist, dann wird die Startseite
geodffnet.

Wenn die Software fiir den ,Mixed Mode* konfiguriert ist, dann wird das Dialogfeld
,Logon® gedffnet. Fahren Sie mit folgendem Schritt fort.

2. Wenn die Central Administrator Console (CAC) Software verwendet wird und SCIEX OS
fur die zentralisierte Administration konfiguriert wird, dann wahlen Sie die Arbeitsgruppe

fur die Anmeldung aus.

3.  Wenn sich das Dialogfeld ,Logon* 6ffnet, geben Sie den Benutzernamen und das
Kennwort eines Benutzers ein, der zur Verwendung der Software autorisiert ist und
klicken Sie dann auf OK.

Die Startseite wird geoffnet.

Uber die Startseite

Die Startseite umfasst die Kacheln des Arbeitsbereichs, gruppiert nach Funktion, sowie das
Statusfeld, das Menuband und den Programmstarter. Der Zugriff auf Arbeitsbereiche hangt
von der dem Benutzer zugewiesenen Rolle und der Lizenz ab.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
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Einleitung

Abbildung 1-1: Startseite

Analytics E Auddit Trail

Diarect Control

Element Beschreibung

1 Eine hellblaue vertikale Linie an der linken Seite einer dunkelblauen
Kachel gibt an, dass der Arbeitsbereich getffnet ist, Vorgange ablaufen
und der Benutzer Zugriff auf die Funktion hat. Der Status des offenen
Arbeitsbereichs wird auf der Kachel gezeigt.

2 Dunkelblaue Kacheln geben an, dass der Arbeitsbereich geschlossen ist.
3 Graue Kacheln geben an, dass der Arbeitsbereich nicht aktiviert ist.
4 Bei gedffnetem Arbeitsbereich wird in der oberen rechten Ecke der

Kachel das Symbol zum Schliel3en (%) angezeigt.

5 Zugriff auf den Programmestarter. Der Programmstarter umfasst eine
Liste aller Arbeitsbereiche. Klicken Sie rechts neben dem Symbol auf

¥, um den Programmstarter zu 6ffnen.

6 Das Meniiband. Siehe Abschnitt: Uber das Meniiband und das
Startprogramm. Um zu einem anderen Arbeitsbereich zu wechseln,
klicken Sie auf einen Arbeitsbereich in der Liste. Ihr derzeit getffneter
Arbeitsbereich bleibt aktiv und das Symbol des Arbeitsbereichs wird

im Menuband angezeigt. Klicken Sie auf 9 um den aktiven

Arbeitsbereich zu schlieen. Klicken Sie auf =28, um zur Startseite
zurtickzukehren.

7 Funktionen: Erfassung, Verarbeitung und Verwaltung. Der Zugriff hangt
von der dem Benutzer zugewiesenen Rolle und der Lizenzierung ab.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
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Einleitung

Element Beschreibung
8 Status des Systems. Klicken Sie auf die Titelleiste, um das Statusfeld
anzuzeigen oder auszublenden.
9 Das Statusfeld. Siehe Abschnitt: Uber das Statusfeld.

Tabelle 1-1: Funktionen

Bezeichnung

Beschreibung

Acquisition

(Erfassung) Mit den Funktionen in der Gruppe ,Acquisition”
kénnen Methoden und Chargen erstellt und Proben

zur Erfassung uUbergeben werden. Die Feineinstellung

des Massenspektrometers kann auch mit MS Tune
vorgenommen werden.

Processing

(Verarbeitung) Mit den Funktionen in der Gruppe
.Processing“ kdnnen Daten quantitativ oder qualitativ
verarbeitet werden.

Management

(Management) Mit den Funktionen in der Gruppe
,Management" kdnnen Sie Gerate konfigurieren, den Zugriff
auf die Software einrichten und das Ereignisprotokoll
anzeigen.

Tabelle 1-2: Kacheln

Bezeichnung

Beschreibung

Batch

(Charge) Im Arbeitsbereich ,Batch® kénnen Sie Chargen
erstellen und an die Warteschlange ubergeben. Siehe
Abschnitt: Arbeitsbereich ,Batch®.

Queue

(Warteschlange) Im Arbeitsbereich ,Queue® konnen Sie den
Erfassungs- und Verarbeitungsstatus Uberwachen und die
Proben in der Warteschlange verwalten. Siehe Abschnitt:
Arbeitsbereich ,Queue”.

MS Method

(MS-Methode) Im Arbeitsbereich ,MS Method® kénnen Sie
MS-Methoden erstellen und bearbeiten. Siehe Abschnitt:
Arbeitsbereich ,MS Method".

LC Method oder AE
Method

(LC-Methode oder AE-Methode) Im Arbeitsbereich ,LC
Method“ kénnen Sie LC-Methoden erstellen und bearbeiten.
Siehe Abschnitt: Arbeitsbereich ,LC Method".

Wenn ein Echo® MS-Modul aktiv ist, dann wird die Kachel
AE Method (AE-Methode) angezeigt. Darlber kénnen Sie
AE-Methoden (AE - Schallausstol3) erstellen und bearbeiten.
Siehe Abschnitt: Arbeitsbereich ,AE Method".

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
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Einleitung

Tabelle 1-2: Kacheln (Fortsetzung)

Bezeichnung Beschreibung

MS Tune (MS Tune) Im Arbeitsbereich ,MS Tune® kbnnen Sie
das Massenspektrometer optimieren. Siehe Abschnitt:
Arbeitsbereich ,MS Tune®.

Explorer (Explorer) Im Arbeitsbereich ,Explorer” kdnnen Sie
die erfassten Daten untersuchen. Siehe Abschnitt:
Arbeitsbereich ,Explorer*.

Analytics (Analyse) Im Arbeitsbereich ,Analytics“ konnen Sie die
erfassten Daten verarbeiten und Uberprifen. Siehe
Abschnitt: Arbeitsbereich ,Analytics®.

Configuration (Konfiguration) Im Arbeitsbereich ,,Configuration® kbnnen

Sie die Software konfigurieren, Gerate hinzufugen und
aktivieren, Benutzerrollen zuweisen und Audit-Maps erstellen
und zuweisen. Siehe das Dokument: Hilfesystem.

Library (Bibliothek) Im Arbeitsbereich Library kdnnen Sie
Verbindungsbibliotheken verwalten.

Event Log (Ereignisprotokoll) Im Arbeitsbereich ,Event Log“ kbnnen Sie
Systemereignisse, einschlief3lich Fehlern und Warnungen,
anzeigen. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Audit Trail (Audit-Trail) Im Arbeitsbereich ,Audit Trail“

kénnen Sie Eintrage fir Software-Ereignisse wie
Konfigurationsanderungen und Datenverarbeitung anzeigen.
Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Uber das Meniiband und das Startprogramm

Abbildung 1-2: Meniiband

Element Beschreibung

1 Ermoglicht dem Benutzer, durch Auswahl aus der Liste einen anderen
Arbeitsbereich zu 6ffnen. Dieser Arbeitsbereich wird dann zum aktiven
Arbeitsbereich. Der zuvor aktive Arbeitsbereich bleibt gedffnet. Siehe die
Abbildung: Abbildung 1-3.

2 Zeigt den Namen des aktiven Arbeitsbereichs an.

3 Offnet die Startseite.
Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme
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Einleitung

Element Beschreibung

4 Zeigt die gedffneten Arbeitsbereiche an. Der aktive Arbeitsbereich wird
weild dargestellt. Um einen gedffneten Arbeitsbereich zu aktivieren,
klicken Sie auf das Arbeitsbereichssymbol.

5 Zeigt den zurzeit angemeldeten Benutzer an.
6 Zeigt den Systemstatus an. Siehe Abschnitt: Uber das Statusfeld.
7 Offnet das Hilfesystem. Klicken Sie auf das Fragezeichen (?).

Abbildung 1-3: Startprogramm

. MS Method
m LC Methed

_:"- MS Tune

_;i\ Explorer

Iz Analytics

dCjemer

)Ek Configuration

El Event Log

Audit Trail

Element Beschreibung
1

Zeigt die Liste der Arbeitsbereiche an. Klicken Sie auf ™ .

2 Zeigt den Namen des aktiven Arbeitsbereichs an.
SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
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Einleitung

Element Beschreibung

3 Zeigt den Status der Arbeitsbereiche an. Ein dunkelblauer Hintergrund
gibt an, dass der Arbeitsbereich geschlossen ist. Eine hellblaue vertikale
Leiste an der linken Seite gibt an, dass der Arbeitsbereich geodffnet ist.
Ein hellblauer Hintergrund gibt an, dass der Arbeitsbereich aktiv ist.

Schliel3t einen geodffneten Arbeitsbereich. Klicken Sie auf @

Schlief3t den aktiven Arbeitsbereich. Klicken Sie auf @

Uber das Statusfeld

Klicken Sie auf die Titelleiste des Statusfelds, um es zu 6ffnen. Siehe die Abbildung:
Abbildung 1-2.

Das Symbol, der Text und die Farbe der Statusleiste andern sich, um den Systemstatus
anzuzeigen. Verwenden Sie das Statusfeld, um die folgenden Aktionen auszufiihren:

Projekt hinzufligen oder auswahlen.

Noch in der Warteschlange befindliche Proben und die voraussichtlich verbleibende
Dauer der Chargenerfassung anzeigen.

Die Anzahl der noch in der Warteschlange befindlichen Proben und die voraussichtlich
verbleibende Verarbeitungszeit der Warteschlange anzeigen.

Systemstatus oder Status einzelner Gerate anzeigen, die in der Liste ,Devices* im
Arbeitsbereich ,Configuration® aktiviert wurden.

Auf die direkte Geratesteuerung zugreifen, um Gerate anzuhalten oder zu starten.
Geratedetails anzeigen.
Das Massenspektrometer oder das LC-System in den Standby-Zustand versetzen.

System aquilibrieren.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme

13/273
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Abbildung 1-4: SCIEX OS-Statusfeld

@ Ready

Projects

Triple Quad 6500+

Lsarmialatnan)

Valve Madel

Lsarnilaton)

Direct Control

Tabelle 1-3: Abschnitte des Statusfelds

Bezeichnung

Beschreibung

Projects

(Projekte) Zeigt das aktuelle Projekt an. Klicken Sie auf Create

Project (), um ein Projekt zu erstellen. Siehe Abschnitt:
Hinzufugen eines Projekts.

Queue

(Warteschlange) Zeigt den Status der Proben in der
Warteschlange an. Informationen werden bereitgestellt fur:

+ Samples waiting (Proben in der Warteschlange)
+ Sample time remaining (Verbleibende Zeit fiir Probe)

* Acquisition time remaining (Verbleibende Zeit fir
Erfassung)

Siehe Abschnitt: Warteschlange verwalten.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
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Einleitung

Tabelle 1-3: Abschnitte des Statusfelds (Fortsetzung)

Bezeichnung

Beschreibung

Devices

(Gerate) Listet die Gerate in der aktiven Konfiguration auf. Die
Gerate in dieser Liste kdnnen auf die folgende Weise verwaltet
werden:

» Klicken Sie auf die Geratebezeichnung, um das Dialogfeld
,Device Details* zu 6ffnen und anzuzeigen.

+ Zeigen Sie den Status des Symbols an oder bewegen Sie
den Mauszeiger Uber das Statussymbol, um den Status des
Gerats anzuzeigen.

» Kilicken Sie auf Direct device control ( ), um das

Dialogfeld ,,Device Control“ zu 6ffnen.

Direct Control

(Direktsteuerung) Ermdglicht dem Benutzer, das Gerat manuell
zu steuern. Klicken Sie auf Standby, um das System in den
Standby-Zustand zu versetzen. Klicken Sie auf Equilibrate,
um das Dialogfeld ,Equilibrate® zu 6ffnen. Siehe Abschnitt:
Aquilibrieren des Systems.

Tabelle 1-4: Funktionen des Statusfeldes

Ziel

Aufgabe

Statusfeld anzeigen

Klicken Sie auf die Titelleiste des Statusfelds an der Oberseite
des minimierten Statusfelds. Siehe die Abbildung: Abbildung 1-2.

Statusfeld ausblenden

Klicken Sie auf die Titelleiste des Statusfelds, wenn sie angezeigt
wird.

Aktives Projekt andern

Wahlen Sie ein Projekt in der Liste Projects im Statusfeld aus.

Tipp! Klicken Sie auf Create Project (), um ein Projekt zu
erstellen. Geben Sie den Projektnamen ein und klicken Sie dann
auf OK..

Softwarehandbuch
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Einleitung

Tabelle 1-4: Funktionen des Statusfeldes (Fortsetzung)

Ziel Aufgabe

Geréatestatus steuern 1. Klicken Sie im Statusfeld rechts neben der

i

Geratebezeichnung auf Direct device control (.).
Das Dialogfeld ,Device Control* wird geoffnet.

2. Hier kénnen Sie das Geréat je nach Bedarf starten, stoppen
oder aktualisieren.

3. Kilicken Sie auf OK.

Verwenden Sie dieses Verfahren, um detaillierte Informationen
zum Status eines Gerats zu erhalten. Beispielsweise
Temperaturen, Driicke oder Spannungen. Zum Uberwachen des
Geratestatus klicken Sie auf das Symbol ganz rechts neben der
Geratebezeichnung.

Feld ,,Data Acquisition*

Im Feld ,Data Acquisition“ kdnnen Sie die Echtzeit-Datenerfassung starten und tGberwachen.
Wahrend der Echtzeit-Datenerfassung kénnen die Benutzer dartiber hinaus die Parameter
fur die Erfassungsmethode andern und Daten im Arbeitsbereich ,Explorer” speichern oder
offnen.

Tipp! Klicken Sie oben auf das Feld ,Data Acquisition“ und ziehen Sie nach oben oder
unten, um die Inhalte in der gewunschten Groflie anzuzeigen.

Abbildung 1-5: Feld ,,Data Acquisition*

Element Beschreibung

1 Zeigt TIC und Spektrum oder XIC an. Wenn ein Detektor aktiv ist, dann
werden auch DAD- oder UV-Daten angezeigt.
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Einleitung

Element Beschreibung

2 MS-Methode. Zeigen Sie darauf, um den Namen der MS-Methode
anzuzeigen, die ausgefuhrt wird.

3 LC-Methode. Zeigen Sie darauf, um den Namen der LC-Methode
anzuzeigen, die ausgefuhrt wird.

4 Klicken Sie auf Start, um die manuelle Erfassung zu starten. Klicken Sie
auf Start > Start with LC, um das Dialogfeld ,Start with LC* zu 6ffnen.

5 Klicken Sie auf diese Option, um die manuelle Erfassung zu beenden.

6 Klicken Sie auf diese Option, um die Daten zu speichern.

7 Klicken Sie auf diese Option, um die Daten in Echtzeit zu durchsuchen.

Sperren des Bildschirms

Um einen nicht autorisierten Zugriff auf die Software zu verhindern, sperren Sie die Software,
wenn die Workstation nicht beaufsichtigt ist. Wahrend die Software gesperrt ist, werden
laufende Erfassungs- und Verarbeitungsvorgange fortgesetzt.

Wenn die automatische Logoff-Zeit abgelaufen ist, wird der Benutzer abgemeldet. Die
Erfassung wird fortgesetzt.

Hinweis: Eine Abmeldung erfolgt nicht, wenn die Verarbeitung lauft oder die ,Results Table®
nicht gespeichert wurde.

1. Drucken Sie Ctrl+Q.

Abbildung 1-6: Dialogfeld Lock Screen

-

o Lock the screen?

2. Klicken Sie auf OK.
Das Dialogfeld SCIEX OS is Locked wird gedffnet.

Entsperren der Software

Wenn die Software gesperrt ist, kann sie durch den aktuell angemeldeten Benutzer entsperrt
werden.

Hinweis: Andere Benutzer kénnen die Software nicht entsperren, ein Benutzer mit der
Berechtigung Force User Logoff kann den aktuellen Benutzer jedoch abmelden.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
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Einleitung

Geben Sie im Dialogfeld SCIEX OS is Locked das Kennwort fiir den aktuellen Benutzer ein
und klicken Sie auf Unlock.

Unterstutzung fur Elektronisches Laborbuch

SCIEX unterstiitzt keine bestimmte ELN-L6sung (ELN - Electronic Laboratory Notebook -
Elektronisches Laborbuch). SCIEX bietet jedoch Produkte, Werkzeuge und Dienste, um den
Datenimport und -export zur Integration mit ELN-Systemen zu vereinfachen:

+ Erstellen von Chargen: SCIEX OS kann Chargen-Dateien im csv- und txt-Format
importieren. Siehe Arbeitsbereich ,Batch”.

* Hochladen von Ergebnissen: SCIEX OS kann Daten in eine txt-Datei fur die
Verwendung in einem LIMS-System exportieren. Siehe Arbeitsbereich ,Analytics®.

Symbole und Konventionen der Dokumentation

Die folgenden Symbole und Konventionen werden im gesamten Handbuch verwendet.

GEFAHR! Gefahr bedeutet eine Handlung, die zu schweren Verletzungen oder
zum Tod fiihrt.

WARNHINWEIS! Eine Warnung weist auf Handlungen hin, die zu Verletzungen
fuhren kénnten, wenn VorsichtsmaBnahmen nicht befolgt werden.

VORSICHT: Ein Vorsichtshinweis weist auf Handlungen hin, die zu Schiaden
oder Beschadigungen am System oder Datenverlust fiihren kdnnen, wenn
VorsichtsmaBnahmen nicht befolgt werden.

Hinweis: Ein Hinweis betont wichtige Informationen in einem Verfahren oder in einer
Beschreibung.

Tipp! Ein Tipp gibt ntzliche Informationen, die dabei helfen, im Text beschriebene Techniken
und Verfahren fiir bestimmte Bedlrfnisse anzuwenden, und zeigt Tastenkombinationen, ist
aber fir die Durchfiihrung eines Verfahrens nicht wesentlich.
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Bedienungsanleitung —
Geritekonfiguration 2

Im
L]
L]

H

Arbeitsbereich ,Configuration“ kdnnen Sie folgende Aktionen ausfuhren:
Geréate aktivieren und deaktivieren

Gerate hinzufiigen und entfernen

Gerateeinstellungen bearbeiten

Gerate testen

inzufugen von Geraten

Hinweis: Um Probleme bei der Aktivierung zu vermeiden, fliigen Sie das
Massenspektrometer immer hinzu, bevor Sie andere Gerate hinzufiigen.

1
2
3.
4

o

10.
11.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.
Klicken Sie auf Devices.
Wenn Gerate aktiv sind, klicken Sie auf Deactivate.

Klicken Sie auf Add.
Das Dialogfeld ,Device” 6ffnet sich.

Wahlen Sie in der Liste Type den erforderlichen Typ aus.
Wahlen Sie in der Liste Model das erforderliche Modell aus.

Klicken Sie auf Settings, um die Einstellungen zu bearbeiten oder auf Standardwerte
zuruckzusetzen.

Um das Massenspektrometer fur die Verwendung der Funktion ,High Mass* oder ,Low
Mass* zu konfigurieren, wahlen Sie im Abschnitt Instrument Model des Dialogfeldes
~oettings® eine der folgenden Optionen aus:

+ ,Low Mass“: Wahlen Sie diese Option, wenn Sie einen Betriebsmodus mit
begrenztem Massenbereich und hoher Empfindlichkeit wiinschen. Der maximale
Massenbereich betragt 50 bis 1000 Da fur Scans der linearen lonenfalle (LIT) und
5 bis 1250 Da fiir Quadrupol-Scans.

+ ,High Mass*“: Wahlen Sie diese Option, wenn Sie einen Betriebsmodus mit
erweitertem Massenbereich wiinschen. Der maximale Massenbereich betragt 50 bis
2000 Da fir LIT-Scans und 5 bis 2000 Da fir Quadrupol-Scans.

Klicken Sie auf Test Device, um zu prifen, ob das Gerat richtig konfiguriert und
einsatzbereit ist.

Klicken Sie auf Save.
Wiederholen Sie nach Bedarf Schritt 4 bis Schritt 10.

Sof
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Bedienungsanleitung — Geratekonfiguration

12.

13.

Aktivieren Sie das Kontrollkastchen Activate neben jedem zu aktivierenden Gerat und
klicken Sie dann auf Activate Devices.
Alle ausgewahlten Gerate werden aktiviert.

Zum Bearbeiten oder Léschen von Geraten siehe das Hilfesystem.

Loschen von Geraten

Hinweis: Ist das Gerat, das geldscht wird, Teil eines integrierten Systems, werden alle
Gerate in dem integrierten System geléscht. Benutzer kdnnen ein Gerat in einem integrierten
System nicht I6schen.

2R o

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.
Klicken Sie auf Devices.

Klicken Sie auf Deactivate.

Wahlen Sie ein Gerat aus.

Klicken Sie auf Delete.

Aktivieren Sie das Kontrollkastchen Activate neben jedem zu aktivierenden Gerat und
klicken Sie dann auf Activate Devices.
Alle ausgewahlten Gerate werden aktiviert.

Bearbeiten der Gerateeinstellungen

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.

2. Kilicken Sie auf ,Devices”.

3. Wenn die Gerate aktiv sind, klicken Sie auf ,Deactivate”.
4. Wahlen Sie das Gerat aus, das bearbeitet werden soll.
5. Klicken Sie auf Edit.

Das Dialogfeld ,Device” 6ffnet sich.

6. (Optional) Bearbeiten Sie die Gerateoptionen im Abschnitt Device Display Names.

Informationen zu den Eigenschaften finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

7. (Optional) Klicken Sie auf Settings, um zusatzliche Gerateinformationen anzuzeigen
und zu andern. Im Dialogfeld ,Settings” konnen Sie die folgenden Aufgaben ausfliihren:

» Kilicken Sie auf Restore Defaults, um die Standardeinstellungen fir das Gerat
wiederherzustellen.

» Klicken Sie auf Test Device, um zu prifen, ob das Gerat richtig konfiguriert und
einsatzbereit ist. Wenn der Test erfolgreich durchgefuhrt wurde, dann wird das
Dialogfeld ,Settings” geschlossen.

8. Klicken Sie auf Test Device, um zu priifen, ob das Gerat richtig konfiguriert und
einsatzbereit ist.
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Bedienungsanleitung — Geratekonfiguration

Falls der Test erfolgreich abgeschlossen wurde, wird eine Meldung in Grin angezeigt.
Andernfalls erscheint eine Meldung, dass die Konfiguration nicht korrekt ist und
Anderungen erfordert.

9. Kilicken Sie auf Save.

10. Aktivieren Sie das Kontrollkastchen ,Activate“ neben jedem zu aktivierenden Gerat und
klicken Sie dann auf ,Activate Devices".
Alle ausgewahlten Gerate werden aktiviert.
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Bedienungsanleitung —
Softwarekonfiguration 3

Informationen zur Konfiguration von Benutzern und Rollen finden Sie im Dokument:
Handbuch ftir Laborleiter.

Uber Projekte und Stammverzeichnisse

Ein Stammverzeichnis ist ein Ordner, der ein oder mehrere Projekte enthalt. Dies ist der
Ordner, in dem die Software nach Projektdaten sucht. Das vordefinierte Stammverzeichnis
ist C:\SCIEX 0OS Data.

Um sicherzustellen, dass Projektinformationen sicher gespeichert werden, erstellen Sie
Projekte mithilfe von SCIEX OS. Siehe Abschnitt: Hinzufligen eines Projekts.

Projektdaten kénnen in Unterordnern organisiert werden. Erstellen Sie die Unterordner mit
SCIEX OS. Siehe Abschnitt: Hinzufiigen eines Unterordners.

Hinweis: Fur Arbeitsgruppen, die mithilfe der Central Administrator Console (CAC)-
Software verwaltet werden, steuert die Konfiguration der CAC-Software die Fahigkeit zum
Management von Projekten mit SCIEX OS. Wenn die Option Use central settings for
projects in der CAC-Software ausgewahlt wird, ist die Seite ,Projects” schreibgeschiitzt.

Hinzufugen eines Stammverzeichnisses

Ein Stammverzeichnis ist der Ordner, in dem ein oder mehrere Projekte gespeichert werden.

Hinweis: Die Software speichert bis zu zehn Stammverzeichnisse.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.

2. Klicken Sie auf Projects.

3. Klicken Sie im Abschnitt Advanced auf Create Root ( o ) neben dem Feld Current
root directory.

4. Geben Sie den vollstandigen Pfad zum Hauptverzeichnis ein.
Der Ordner wird erstellt.

Tipp! Statt den Pfad einzugeben, klicken Sie auf Browse und wahlen Sie den Ordner
aus, in dem das Stammverzeichnis erstellt werden soll. Geben Sie dann am Ende des
Pfads ,\"“ und den Namen des Stammverzeichnisses ein.

Tipp! Erstellen Sie alternativ einen Ordner im Datei-Explorer, suchen Sie diesen Ordner
und wahlen Sie ihn aus.
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Bedienungsanleitung — Softwarekonfiguration

Hinweis: Bei SCIEX OS-Installationen mit einer Verarbeitungslizenz kann das
Stammverzeichnis ein Ordner der Analyst Software Analyst Data\Projects sein.

5. Klicken Sie auf OK.
Das neue Stammverzeichnis wird zum Stammverzeichnis fur das aktuelle Projekt.

Entfernen eines Stammverzeichnisses

Die Software fiihrt eine Liste der letzten zehn verwendeten Stammverzeichnisse. Der
Benutzer kann Stammverzeichnisse aus dieser Liste entfernen.

Hinweis: Das Current root directory kann nicht geldscht werden.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.

2. Klicken Sie auf Projects.

3. Klicken Sie im Abschnitt Advanced auf ° neben dem Feld Current root directory.
Das Dialogfeld Clear Root Directory wird getffnet.

4. \Wahlen Sie die Ordner aus, die aus der Liste der Stammverzeichnisse entfernt werden
sollen und klicken Sie dann auf OK.

Spezifizieren eines sicheren Netzwerkkontos

Wenn Projekte in einer Netzwerkressource gespeichert werden, kann ein sicheres
Netzwerkkonto spezifiziert werden, um sicherzustellen, dass alle Benutzer der Workstation
Uber den erforderlichen Zugriff auf die Netzwerkressource verfiigen.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.

2. Klicken Sie auf Projects.

3. Kilicken Sie im Abschnitt Advanced auf Credentials for Secure Network Account.
4

Geben Sie den Benutzernamen, das Passwort und die Domane fiir das in der
Netzwerkressource definierte sichere Netzwerkkonto ein.

5. Klicken Sie auf OK.

Hinzuflugen eines Projekts

Im Projekt werden Erfassungsmethoden, Daten, Chargen, Verarbeitungsmethoden,
Verarbeitungsergebnisse usw. gespeichert. Wir empfehlen, separate Projektordner fir jedes
Projekt zu verwenden.

Tipp! Projekte kdnnen auch erstellt werden, indem im Statusfeld auf Create Project ( o)
geklickt wird.

Aulerhalb von SCIEX OS sollten Sie keine Projekte erstellen oder Dateien kopieren oder
einfigen.
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Bedienungsanleitung — Softwarekonfiguration

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.

2. Klicken Sie auf Projects.

3. Klicken Sie neben dem Feld Current Project auf Create Project ( o ).
Das Dialogfeld ,New Project” 6ffnet sich.

4. Geben Sie den Projektnamen ein.
5. Klicken Sie auf OK.

Hinzufliigen eines Unterordners

Innerhalb der Projekte kbnnen Daten in Unterordnern weitergehend organisiert werden.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.
2. Klicken Sie auf Projects.

3. Klicken Sie auf Add Data Sub-Folders to any Project.
Das Dialogfeld ,Add Data Sub-Folders* wird geoffnet.

4. Wahlen Sie im Feld SCIEX OS Project das Projekt aus, dem der Unterordner
hinzugefugt werden soll.

5. Klicken Sie tUber dem Feld im Abschnitt Project Data Sub-Folders auf Add a new data

sub-folder ( o ).

Das Dialogfeld ,Data Sub-Folder Name* wird gedffnet.
6. Geben Sie den Namen des Unterordners ein.
7. Klicken Sie auf Save.
8. SchlielRen Sie das Dialogfeld ,,Add Data Sub-Folders*.

Auswahlen von Optionen fur Warteschlangen

Die Software verarbeitet die Ubermittelten Proben in der Liste nacheinander und fuhrt jede
Probe mit der gewahlten Erfassungsmethode aus. Nachdem alle Proben erfasst wurden,
stoppt die Warteschlange und das System wechselt in den Zustand ,Ready”. Nach Ablauf
der Zeit, die im Feld ,Instrument Idle Time* eingestellt wurde, wechselt das System in

den Standby-Modus. Im Standby-Modus werden die LC-Pumpen und der Saulenofen sowie
einige der Spannungen am Massenspektrometer ausgeschaltet. Die Temperaturregelung des
Autosamplers bleibt angeschaltet, um eine Zersetzung der Proben zu vermeiden.

Nur ein Benutzer, dem Berechtigungen zum Verwalten der Warteschlange zugewiesen
wurden, kann die Laufzeit der Warteschlange nach Abschluss der letzten Erfassung andern,
bevor das Instrument in den Standby-Modus wechselt.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.

2. Klicken Sie auf Queue.
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Bedienungsanleitung — Softwarekonfiguration

3. Wahlen Sie die folgenden Warteschlangenoptionen nach Bedarf aus. Beschreibungen
der Optionen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

4. Klicken Sie auf Save.

Auswahlen der Einstellungen des Labor-
Informations- und Management-Systems (LIMS)

Verwenden Sie diese Funktion, um eine Verbindung mit einem LIMS-Server herzustellen.
Benutzer kdnnen Chargeninformationen aus einem LIMS importieren und in ein LIMS
exportieren.

Hinweis: Dieses Verfahren ist fur die Verbindung zu einem Watson LIMS nicht erforderlich.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.
2. Klicken Sie auf LIMS Communication.

3. Fur die Kommunikation mit einem LIMS geben Sie die URL des LIMS-Servers in das
Feld LIMS Server ein und wahlen Sie dann Enable import from the specified LIMS
server aus.

Hinweis: Die IT-Abteilung des Kunden oder der Anbieter der Middleware sind fur die
Konfiguration des LIMS-Servers verantwortlich. Wenden Sie sich an diese bezuglich der
URL oder des Serverstandortes.

4. Klicken Sie auf Save.

Aktivieren des Vollbildmodus

Wahlen Sie diese Funktion aus, um SCIEX OS als primare Anwendung zu verwenden.
Benutzer kénnen die Software nicht schlieRen oder auf andere Softwareprogramme
zugreifen.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.
Klicken Sie auf General.

3. Aktivieren Sie unter General das Kontrollkdstchen Enabled, um den Full Screen Mode
zu aktivieren.

4. Klicken Sie auf Save.

Auswahlen regionaler Einstellungen

Mit dieser Funktion werden die Einstellungen zu Region und Sprache, die im Bedienfeld

“n

ausgewahlt wurden, Gbernommen. Nur ein Punkt “.” oder ein Komma ,,“ kann als
Dezimaltrennzeichen verwendet werden. Zifferngruppierung wird nicht unterstutzt.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Configuration®.

2. Klicken Sie auf General.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme
25/273



Bedienungsanleitung — Softwarekonfiguration

4.
5.

Klicken Sie unter Regional Settings auf Apply.
Die regionalen Einstellungen, die im Windows-Betriebssystem konfiguriert wurden,
werden nach dem Neustart des Computers in der Software Gbernommen.

Klicken Sie auf Save.

Starten Sie den Computer neu.

Verwalten der Verbindungsbibliotheken
Ein LibraryView-Software-Paket importieren

1.

N o o R~ DN

10.
11.

Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage®.

Klicken Sie auf All Compounds.

Klicken Sie auf das Symbol Import.

Klicken Sie im Dialogfeld ,Library Importer auf LibraryView Package (*.Ibp).
Navigieren Sie im Dialogfeld ,Open® zu der entsprechenden Datei.

Wahlen Sie die Datei aus und klicken Sie auf Open.

FlUhren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:

+ Klicken Sie Uber der Spalte Compound auf All, um alle Verbindungen zu importieren.

» Klicken Sie auf die entsprechende Zeile, um einzelne Verbindungen zu importieren.

Tipp! Um das Auffinden von Verbindungen zu erleichtern, verwenden Sie das

Feld Search. Wenn die Suchkriterien eingegeben werden, werden die sichtbaren
Spalten durchsucht und aktualisiert, um nur die Informationen anzuzeigen, die zu den
angegebenen Kriterien passen.

Flahren Sie einen der folgenden Schritte aus, um die Verbindungen zu einer Bibliothek
hinzuzuflgen:

» Wahlen Sie die geeignete Bibliothek in der Liste Add to Compound Library aus.
* Geben Sie den Namen der Bibliothek im Listenfeld Add to Compound Library ein.

Klicken Sie auf Next.

Hinweis: Wenn der Benutzer den Import abbricht, bevor alle Verbindungen in die
Datenbank kopiert wurden, verbleiben alle Verbindungen, die bereits importiert wurden,
in der Datenbank. Die Software versetzt die Datenbank nicht in den Zustand vor dem
Import zurtck.

Losen Sie bei Bedarf vorhandene Konflikte.

Klicken Sie auf Finish.

Importieren einer Datenbank fur chemische Verbindungen

1.

Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage®.
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10.
11.

Klicken Sie auf All Compounds.

Klicken Sie auf das Symbol Import.

Fahren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:

* Klicken Sie auf DiscoveryQuant Compound Database (*.mdb).

» Klicken Sie auf Analyst Compound Database (*.mdb).

Navigieren Sie im Dialogfeld ,Open*“ zu der entsprechenden Datei.

Wabhlen Sie die Datei aus und klicken Sie auf Open.

Fihren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:

* Klicken Sie Uber der Spalte Compound auf All, um alle Verbindungen zu importieren.

+ Klicken Sie auf die entsprechende Zeile, um einzelne Verbindungen zu importieren.

Tipp! Um das Auffinden von Verbindungen zu erleichtern, verwenden Sie das

Feld Search. Wenn die Suchkriterien eingegeben werden, werden die sichtbaren
Spalten durchsucht und aktualisiert, um nur die Informationen anzuzeigen, die zu den
angegebenen Kriterien passen.

Flhren Sie einen der folgenden Schritte aus, um die Verbindungen zu einer Bibliothek
hinzuzuflgen:

+ Wahlen Sie die geeignete Bibliothek in der Liste Add to Compound Library aus.
» Geben Sie den Namen der Bibliothek im Listenfeld Add to Compound Library ein.

Klicken Sie auf Next.

Hinweis: Wenn der Benutzer den Import abbricht, bevor alle Verbindungen in die
Datenbank kopiert wurden, verbleiben alle Verbindungen, die bereits importiert wurden,
in der Datenbank. Die Software versetzt die Datenbank nicht in den Zustand vor dem
Import zurlck.

Losen Sie bei Bedarf vorhandene Konflikte.

Klicken Sie auf Finish.

Ein Cliquid-Software-Paket importieren

—

Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage®.

2. Kilicken Sie auf All Compounds.

3. Klicken Sie auf das Symbol Import.

4. Kilicken Sie im Dialogfeld Library Importer auf Cliquid Package (*.clq).

5. Navigieren Sie im Dialogfeld ,Open“ zu der entsprechenden Datei.

6. Wahlen Sie die Datei aus und klicken Sie auf Open.

7. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:
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11.

12.
13.

+ Klicken Sie Uber der Spalte Compound auf All, um alle Verbindungen zu importieren.

» Klicken Sie auf die entsprechende Zeile, um einzelne Verbindungen zu importieren.

Tipp! Um das Auffinden von Verbindungen zu erleichtern, verwenden Sie das

Feld Search. Wenn die Suchkriterien eingegeben werden, werden die sichtbaren
Spalten durchsucht und aktualisiert, um nur die Informationen anzuzeigen, die zu den
angegebenen Kriterien passen.

Flahren Sie einen der folgenden Schritte aus, um die Verbindungen zu einer Bibliothek
hinzuzuflgen:

» Wahlen Sie die geeignete Bibliothek in der Liste Add to Compound Library aus.
* Geben Sie den Namen der Bibliothek im Listenfeld Add to Compound Library ein.

Klicken Sie auf Next.

. Geben Sie im Dialogfeld ,Instrument Name® im Feld Instrument Name ggf. den Namen

des Massenspektrometers ein.
Klicken Sie auf OK.

Hinweis: Wenn der Benutzer den Import abbricht, bevor alle Verbindungen in die
Datenbank kopiert wurden, verbleiben alle Verbindungen, die bereits importiert wurden,
in der Datenbank. Die Software versetzt die Datenbank nicht in den Zustand vor dem
Import zurtck.

Losen Sie bei Bedarf vorhandene Konflikte.

Klicken Sie auf Finish.

Importieren einer Excel-Datei

—

S L

10.

Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage®.
Klicken Sie auf All Compounds.

Klicken Sie auf das Symbol Import.

Klicken Sie im Dialogfeld ,Library Importer auf Excel file (*.xls).
Navigieren Sie im Dialogfeld ,Open® zu der entsprechenden Datei.
Wahlen Sie die Datei aus und klicken Sie auf Open.

Wahlen Sie im Dialogfeld ,Library Importer” das entsprechende Excel worksheet to
import aus.

Wenn das Arbeitsblatt Spaltentberschriften enthalt, aktivieren Sie das Kontrollkastchen
neben Selected Excel Worksheet has headers.

Geben Sie im Dialogfeld ,Instrument Name® im Feld Instrument Name ggf. den Namen
des Massenspektrometers ein.

Wahlen Sie fiir jede Informationsspalte die entsprechende Uberschrift aus.
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Tipp! Compound:Compoundid und Compound:Name missen ausgewahlt werden
(Pflichtfelder). Wahlen Sie ---[not used]--- fiir nicht erforderliche Informationen aus.

11. Klicken Sie auf Next.

12. Fihren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:

+ Klicken Sie Uber der Spalte Compound auf All, um alle Verbindungen zu importieren.

» Klicken Sie auf die entsprechende Zeile, um einzelne Verbindungen zu importieren.

Tipp! Um das Auffinden von Verbindungen zu erleichtern, verwenden Sie das

Feld Search. Wenn die Suchkriterien eingegeben werden, werden die sichtbaren
Spalten durchsucht und aktualisiert, um nur die Informationen anzuzeigen, die zu den
angegebenen Kriterien passen.

13. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus, um die Verbindungen zu einer Bibliothek
hinzuzuflgen:

» Wahlen Sie die geeignete Bibliothek in der Liste Add to Compound Library aus.
* Geben Sie den Namen der Bibliothek im Listenfeld Add to Compound Library ein.
14. Klicken Sie auf Next.

Hinweis: Wenn der Benutzer den Import abbricht, bevor alle Verbindungen in die
Datenbank kopiert wurden, verbleiben alle Verbindungen, die bereits importiert wurden,
in der Datenbank. Die Software versetzt die Datenbank nicht in den Zustand vor dem
Import zurtck.

15. L6sen Sie bei Bedarf vorhandene Konflikte.
16. Klicken Sie auf Finish.

Importieren einer Momentaufnahme der
Bibliotheksdatenbank

VORSICHT: Moglicher Datenverlust. Machen Sie eine Sicherung der aktuellen
LibraryView-Softwaredatenbank, bevor Sie das Verfahren durchfiihren. Die in der
LibraryView-Softwaredatenbank vorhandenen Daten werden mit den Daten dieses
Pakets Uberschrieben. Die Abbruchoption steht nach dem Start des Importvorgangs
nicht zur Verfiigung.

1. Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage®.
2. Klicken Sie auf All Compounds.

3. Klicken Sie auf das Symbol Import.
4

Klicken Sie im Dialogfeld ,Library Importer* auf Overwrite Database with Library
Snapshot (*.lbp).

5. Klicken Sie auf Yes im Dialogfeld Warning.

Navigieren Sie im Dialogfeld ,Open*“ zu der entsprechenden Datei.
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7.
8.

Wabhlen Sie die Datei aus und klicken Sie auf Open.

Klicken Sie auf Finish.

LibraryView-Paket von Drittanbieter importieren

N o o s~ ebd =

10.
11.

Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage®.

Klicken Sie auf All Compounds.

Klicken Sie auf das Symbol Import.

Klicken Sie im Dialogfeld ,Library Importer* auf Third Party Library Package (*.tplp).
Navigieren Sie im Dialogfeld ,Open® zu der entsprechenden Datei.

Wahlen Sie die Datei aus und klicken Sie auf Open.

Flhren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:

» Klicken Sie Uber der Spalte Compound auf All, um alle Verbindungen zu importieren.

* Klicken Sie auf die entsprechende Zeile, um einzelne Verbindungen zu importieren.

Tipp! Um das Auffinden von Verbindungen zu erleichtern, verwenden Sie das

Feld Search. Wenn die Suchkriterien eingegeben werden, werden die sichtbaren
Spalten durchsucht und aktualisiert, um nur die Informationen anzuzeigen, die zu den
angegebenen Kriterien passen.

Fihren Sie einen der folgenden Schritte aus, um die Verbindungen zu einer Bibliothek
hinzuzufligen:

+ Wahlen Sie die geeignete Bibliothek in der Liste Add to Compound Library aus.
» Geben Sie den Namen der Bibliothek im Listenfeld Add to Compound Library ein.

Klicken Sie auf Next.

Hinweis: Wenn der Benutzer den Import abbricht, bevor alle Verbindungen in die
Datenbank kopiert wurden, verbleiben alle Verbindungen, die bereits importiert wurden,
in der Datenbank. Die Software versetzt die Datenbank nicht in den Zustand vor dem
Import zurtck.

Losen Sie bei Bedarf vorhandene Konflikte.

Klicken Sie auf Finish.

Installieren eines lizenzierten LibraryView-Software-Pakets

Hinweis: Die LibraryView-Software muss installiert werden.
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Hinweis: Es ist ein Internet-Zugang erforderlich zum Abrufen der LibraryView Software-
Lizenz. Wenn ein Computer nicht Uber einen Internet-Zugang verfligt, erstellen Sie eine
Kopie der erzeugten Computer-ID. Gehen Sie auf einem Computer mit Internetzugang
zur Lizenzierungsseite der SCIEX-Website und folgen Sie dann den Anweisungen, um die
Lizenz zu erhalten.

Eine lizenzierte Bibliothek kann von einer DVD oder aus einer ZIP-Anwendungsdatei
installiert werden. Letztere kann von der SCIEX-Website heruntergeladen werden.

Die Anwendungsdatei kann Verbindungsnamen, Verbindungsiibergangsinformationen und
Verbindungsbibliotheksspektren enthalten.

1. Melden Sie sich auf dem Computer als Windows-Benutzer mit Administratorrechten an.

2. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

* Wenn die Bibliothek von einer DVD installiert wird, dann legen Sie die DVD in das
DVD-Laufwerk ein und fahren mit Schritt 5 fort.

* Wenn die Bibliothek von einer heruntergeladenen Datei installiert wird, fahren Sie mit
Schritt 3 fort.

3. Laden Sie die bendtigte ZIP-Datei von der SCIEX-Website herunter.

Tipp! Speichern Sie die Datei an einem anderen Ort als dem Desktop ab, um potenzielle
Installationsprobleme zu verhindern.

4. Klicken Sie nach Abschluss des Downloads mit der rechten Maustaste auf die
heruntergeladene Datei und klicken Sie dann auf Extract All.

5. Navigieren Sie zu den extrahierten Dateien oder der DVD und doppelklicken Sie dann
auf Library.exe.

Tipp! Wenn das Dialogfeld ,User Account Control“ ge6ffnet wird, klicken Sie auf Yes.

Tipp! Wenn das Meldungsdialogfeld ,LibraryView Setup® (Not Responding) angezeigt
wird, schlieRen Sie das Meldungsdialogfeld, klicken Sie mit der rechten Maustaste auf
die Datei Library.exe und wahlen Sie die Option Run as administrator aus, um die
Installation erneut zu starten.

6. Klicken Sie im Dialogfeld LibraryViewPackages Feature Unavailable auf Software
Activation.
Das Dialogfeld LibraryViewPackages Activation wird gedffnet.

7. Geben Sie den Lizenzschlussel genau wie angegeben in das entsprechende Feld ein.
Wenn kein Lizenzschlissel vorhanden ist, wenden Sie sich an sciex.com/request-
support.

8. Kilicken Sie auf Generate Computer ID.
Far den Arbeitsplatz wird ein eindeutiger Bezeichner erstellt.

9. Klicken Sie auf Copy ID to Clipboard.

10. Befolgen Sie die Anweisungen, um die Lizenz zu erhalten.
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Nachdem die erforderlichen Informationen eingereicht wurden, wird eine Lizenzdatei an
alle angegebenen E-Mail-Adressen gesendet.

11. Schliel3en Sie das Browserfenster.

12. Nach dem Erhalt der E-Mail mit der Lizenzdatei kopieren Sie die Lizenzdatei auf den
Arbeitsplatz-Desktop.

13. Klicken Sie im Dialogfeld ,LibraryViewPackages Activation“ auf Install License File.

14. Suchen Sie im Dialogfeld ,Select the new license file to be installed” die Lizenzdatei und
wahlen Sie diese aus.

15. Klicken Sie auf Open.
Die Dialogfelder ,Select the new license file to be installed” und ,LibraryViewPackage
Activation® werden geschlossen.

16. Flhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

» Kilicken Sie auf All Gber der Spalte Compound im Dialogfeld ,Library Importer, um
alle Verbindungen zu importieren.

» Klicken Sie in die entsprechende Zeile im Dialogfeld ,Library Importer®, um einzelne
Verbindungen zu importieren.

Tipp! Um das Auffinden von Verbindungen zu erleichtern, verwenden Sie das

Feld Search. Wenn die Suchkriterien eingegeben werden, werden die sichtbaren
Spalten durchsucht und aktualisiert, um nur die Informationen anzuzeigen, die zu den
angegebenen Kriterien passen.

17. Klicken Sie auf Next.

Hinweis: Wenn der Benutzer den Import abbricht, bevor alle Verbindungen in die
Datenbank kopiert wurden, verbleiben alle Verbindungen, die bereits importiert wurden,
in der Datenbank. Die Software versetzt die Datenbank nicht in den Zustand vor dem
Import zurtck.

18. LO6sen Sie bei Bedarf vorhandene Konflikte.
19. Klicken Sie auf Finish.

Verbindungskonflikte

Bei der Installation einer Bibliothek, die eine Gruppe von Verbindungen enthalt, oder

bei der Installation einzelner Verbindungen durchsucht die Software die Datenbank nach
Verbindungen mit gleichem Namen oder gleicher Formel wie die Verbindung im Paket. Wenn
Verbindungen gefunden werden, markiert die Software die entsprechenden Verbindungen im
Paket und wartet dann zur Fortsetzung auf Benutzereingabe.

Benutzer haben folgende Mdglichkeiten:

+ Die Verbindungsinformationen zusammenfihren. Neue Spektren, Ubergange und
Retentionszeiten der Verbindung im Paket werden zu den Verbindungsinformationen
hinzugefiigt und in der Datenbank gespeichert.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F
32/273



Bedienungsanleitung — Softwarekonfiguration

* Die Verbindungsinformationen Uberschreiben. Verbindungsinformationen aus dem Paket
ersetzen die in der Datenbank gespeicherten Verbindungsinformationen.

» Verbindungsinformationen behalten. Verbindungsinformationen in der Datenbank werden
beibehalten und die Verbindungsinformationen des Pakets werden verworfen.

Die vorliegenden Konfliktinformationen helfen dem Benutzer, die richtige Auswahl zu treffen.

Anzeigen von Verbindungskonflikten

1. Klicken Sie auf Resolve neben der Verbindung im Dialogfeld ,Library Importer®, um die
Details des Konflikts anzuzeigen.

2. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

» Kilicken Sie auf Keep Original, um die vorhandenen Verbindungsinformationen
beizubehalten und die neuen Informationen zu verwerfen.

+ Klicken Sie auf Use New, um die vorhandenen Verbindungsinformationen durch die
neuen Informationen zu ersetzen.

3. Wiederholen Sie die Schritte 1 und 2 flr jede Verbindung.

4. Nachdem alle Konflikte gel6st wurden, klicken Sie auf Finish.

Zusammenfiihren von Verbindungen
1. Fuahren Sie im Dialogfeld ,Library Importer” einen der folgenden Schritte aus:

+ Klicken Sie auf Merge, um neue Spektren, Ubergange und Retentionszeiten von
einzelnen Verbindungen im Importpaket mit den entsprechenden in der Datenbank
gespeicherten Verbindungsinformationen zusammenzufiihren.

+ Klicken Sie auf Merge All, um neue Spektren, Ubergange und Retentionszeiten
von allen Verbindungen im Importpaket mit den entsprechenden in der Datenbank
gespeicherten Verbindungsinformationen zusammenzufiihren.

2. Nachdem alle Konflikte gelést wurden, klicken Sie auf Finish.

Uberschreiben von Verbindungen
1. Fulhren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:

+ Klicken Sie auf Overwrite All, um alle in der Datenbank gespeicherten
Verbindungsinformationen mit den entsprechenden Verbindungsinformationen aus
dem Importpaket zu Utberschreiben.

» Kilicken Sie auf Resolve neben der entsprechenden Verbindung und klicken Sie dann
auf Use New, um alle in der Datenbank gespeicherten Verbindungsinformationen
mit den entsprechenden Verbindungsinformationen aus dem Importpaket zu
Uberschreiben.

2. Klicken Sie auf Finish, nachdem alle Konflikte gelést wurden.

Beibehalten der urspriinglichen Verbindungen

1. Fuahren Sie einen der folgenden Schritte im Dialogfeld Library Importer aus:
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+ Klicken Sie auf Keep All Original, um alle in der Datenbank gespeicherten
Verbindungsinformationen zu behalten und die Verbindungsinformationen aus dem
Importpaket zu verwerfen.

» Klicken Sie auf Keep Original neben der entsprechenden Verbindung, um die
einzelnen in der Datenbank gespeicherten Verbindungsinformationen zu behalten und
die Verbindungsinformationen aus dem Importpaket zu verwerfen.

2. Klicken Sie auf Finish, nachdem alle Konflikte geldst wurden.

Hinzufugen einer Verbindung

Hinweis: Verbindungen kdnnen mithilfe der Option Edit Library einer Bibliothek hinzugefugt
werden.

1. Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage*.
2. Kilicken Sie auf All Compounds.
3. Klicken Sie auf das Symbol Add.

Hinweis: Der Verbindungsname ist obligatorisch. Alle sonstigen Informationen sind
optional.

4. Geben Sie die entsprechenden Informationen in die Felder in der Registerkarte Details
ein.

5. Kilicken Sie auf Save.

Hinzufugen eines Massenspektrums zu einer Verbindung

Erweitern Sie die Liste Compounds im Teilfenster ,Manage®.
Klicken Sie auf All Compounds.

Doppelklicken Sie auf die entsprechende Verbindung.
Klicken Sie auf die Registerkarte MS Spectra.

Klicken Sie auf das Symbol Edit Mode.

Klicken Sie auf das Symbol Add Spectra.

N o o s~ 0D =

Klicken Sie im Dialogfeld Add Mass Spectrum from *.wiff file to Compound auf Open
* wiff file.

8. Navigieren Sie zur entsprechenden .wiff- oder .wiff2-Datei im Dialogfeld Open, und
wahlen Sie sie aus.

9. Klicken Sie auf ,Open*.

10. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus, um die Verbindungen zu einer Bibliothek
hinzuzuflgen:

* Fuir IDA-Daten erweitern Sie die Probe und wahlen Sie anschlieRend im
Navigationsbereich auf der linken Seite die entsprechende Verbindung aus.
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* Wahlen Sie die entsprechende Probe fir EMS-, MRM- und schleifenférmige Daten
aus.

11. Flhren Sie einen der folgenden Schritte aus, um der Verbindung ein Spektrum
hinzuzufliigen:

» Fur IDA-Daten klicken Sie auf Add Spectrum im Teilfenster Acquired Spectrum.

» Fir EMS-, MRM- und schleifenformige Daten doppelklicken Sie auf das TIC und
klicken Sie dann im Teilfenster Acquired Spectrum auf Add Spectrum.

12. Wiederholen Sie Schritt 7 bis 11 flr jedes Spektrum, das hinzugefligt werden soll.
13. Klicken Sie auf ,Save”.

14. Klicken Sie auf der Registerkarte MS Spectra auf Save.
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Betriebsanleitung—
Benutzerdefinierte Arbeitsablaufe

4

Analysten

Aufgabe

Siehe

Hauptbildschirm und Statusfeld
anzeigen, um den Systemstatus zu
prufen.

Uber die Startseite und Uber das Statusfeld.

Charge mithilfe einer Microsoft
Excel-Tabelle, dem LIMS oder
manuell erstellen und versenden.
Bevor Chargen von Analysten
erstellt und eingereicht werden,
missen die LC- und MS-Methoden
von Methodenentwicklern gesperrt
werden.

Arbeitsbereich ,Batch®.

Proben in der Warteschleife
anzeigen und verwalten.

Arbeitsbereich ,Queue”.

Daten in ,Results Tables*
verarbeiten und prifen.

Arbeitsbereich ,Analytics®.

Daten durchsuchen.

Arbeitsbereich ,Explorer*.

Methodenentwickler

Aufgabe

Siehe

System konfigurieren.

» Bedienungsanleitung — Geratekonfiguration.

» Definieren der standardmafigen
Verarbeitungsparameter fur das Projekt.

» Anpassen der ,Results Table®.

Massenspektrometer optimieren.

Arbeitsbereich ,MS Tune“.

LC-Gerate (LC -

Liquid Chromatography

- Flissigkeitschromatographie)
konfigurieren.

Die Dokumentation fur das LC-Gerat.

LC-Methoden erstellen.

Erstellen einer LC-Methode.
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Aufgabe

Siehe

Echo® MS-Systeme: AE-Methoden
(AE - Acoustic Ejection -
SchallausstoR) erstellen.

Erstellen einer AE-Methode.

MS-Methoden (MS -
Mass Spectrometer -
Massenspektrometer) erstellen.

Arbeitsbereich ,MS Method".

Verarbeitungsmethoden entwickeln.

Erstellen einer Verarbeitungsmethode.

Administratoren

Aufgabe

Siehe

Windows-Dateiberechtigung
einstellen.

Handbuch fiir Laborleiter

LIMS konfigurieren.

Auswahlen der Einstellungen des Labor-Informations-
und Management-Systems (LIMS).

Benutzer zur Software hinzufligen
und Rollen zuweisen.

Handbuch fiir Laborleiter

Protokolle archivieren.

Archivieren von Protokollen.

Prufer

Aufgabe

Siehe

Ergebnisse der Verarbeitung
bewerten.

Arbeitsbereich ,Analytics®.

Daten durchsuchen.

Arbeitsbereich ,Explorer*.

Protokolle prifen.

Anzeigen von Protokollen.
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Erfassung 5

In den folgenden Arbeitsbereichen kdnnen Sie Erfassungsaufgaben durchfuhren:

» Arbeitsbereich ,MS Method“: Erstellen und Verwalten von MS-Methoden

« (Nicht zutreffend, wenn ein Echo® MS-Modul aktiv ist) Arbeitsbereich ,LC Method*:
Erstellen und Verwalten von LC-Methoden

« (Wenn ein Echo® MS-Modul aktiv ist) Arbeitsbereich ,AE Method*: Erstellen und Verwalten
von AE-Methoden

« Arbeitsbereich ,Batch“: Erstellen von Chargen und Ubermitteln von Chargen an die
Warteschlange

» Arbeitsbereich ,Queue”: Verwalten von Proben in der Warteschlange

Hinweis: Um Leistungsprobleme oder Datenbeschadigung zu vermeiden, fiihren Sie
wahrend der Probenerfassung keine Computerwartungsverfahren wie Defragmentierung
oder Datentragerbereinigung, Virenscans oder Windows Updates durch.

Arbeitsbereich ,,MS Method*

In diesem Arbeitsbereich kénnen Sie Methoden flir Massenspektrometer (MS-Methoden)
erstellen und verwalten.

Im Arbeitsbereich ,MS Method* kdnnen mehrere Methoden gedffnet werden. Bei
Verwendung des Menus Views kann der Benutzer die Anordnung der Methodenfenster

zu den Ansichten ,Registerformat’, ,vertikal angeordnet’, ,horizontal angeordnet’ oder
,unverankert' wechseln. Bei der unverankerten Ansicht kann die GrélRe der Fenster gedndert
werden, sie kbnnen maximiert, minimiert oder auf3erhalb des SCIEX OS Fensters und auf
einen anderen Monitor verschoben werden.

Die Titelleiste des Methodenfensters enthalt die Methode und Projektnamen. Bei der Ansicht
mit angeordneten Kacheln und der unverankerten Ansicht werden die Titelleiste der aktiven
Methode blau und die Titelleisten der anderen Methoden grau dargestellt. Bei der Ansicht im
Registerformat wird die Registerkarte fur die aktive Methode weild und die Registerkarten flr
die anderen Methoden blau dargestellt.

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Erstellen einer MS-Methode

Verwenden Sie dieses Verfahren, um die folgenden Arten von MS-Methoden zu erstellen:
MRM (einschliefdlich Scheduled MRM (sMRM) und Scout Triggered MRM (stMRM)
Algorithmus-Methoden), Q1, Q1MI, Q3, Q3MI, Neutralverlust, Vorlaufer-lon, Produkt-lon, ER,
EMS, EPI, MS3 und IDA.
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Hinweis: Lineare lonenfallen (LIT)-Scanmodi (ER, EMS, EPI, MS3) werden ausschlieRlich
auf SCIEX 7500-Systemen mit installierter QTRAP-Lizenz unterstiitzt.

Hinweis: IDA-Methoden werden nur auf SCIEX 7500-Systemen unterstiitzt.

Hinweis: Echo® MS Systeme: MRM-Methoden werden fiir SchallausstoR-Anwendungen
empfohlen. sMRM und stMRM Algorithmen werden nicht unterstitzt.

Die neue Methode verwendet die Standardeinstellungen fir das Massenspektrometer. Siehe
Mit Standardeinstellungen arbeiten.

Tipp! Informationen zum Erstellen von MS-Methoden mithilfe der Option Guided MRM
finden Sie im Abschnitt: Erstellen einer MRM-Methode mit gefihrter MRM.

Hinweis: Wahlen Sie im Statusfeld den richtigen Projekthnamen aus.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method®*.

2. Klicken Sie auf der Schaltflache New auf den Pfeil nach unten und wahlen Sie dann
in der Liste einen Scantyp aus. Die verfligbaren Scantypen variieren abhangig vom
Massenspektrometer. Siehe Abschnitt: Scan-Techniken.
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Abbildung 5-1: Listen der MS-Methoden (SCIEX 7500 System mit installierter
QTRAP-Lizenz)

Mew b

MRM
Meutral Loss
Precursor lon
Product lon
a1

a1 mMi

Q3

03 M

ER

EMS

EPI

MS*

DA,

Guided Optimization #

3. Geben Sie in den Feldern die erforderlichen Werte ein. Eine Beschreibung der
Parameter finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

VORSICHT: Mégliche Schaden am System. (Echo® MS-Systeme) Stellen Sie den
Parameter ,,lon source gas 1“ auf mindestens 90 psi ein, um ein Uberfluten der
Well-Platte zu verhindern.

4. (Optional) Importieren Sie Massen in die ,Mass Table".

» Klicken Sie auf Import compounds from a file. Navigieren Sie zu und wahlen Sie
die zu importierende csv- oder txt-Datei im Dialogfeld ,Open® aus und klicken Sie
dann auf Open.

Hinweis: Klicken Sie bei MRM-Methoden auf Import, um die Option Import
compounds from a file auszuwahlen.

* MRM-Methoden: Klicken Sie auf Import > Update retention time from a
processing method. Navigieren Sie zu und wahlen Sie die Verarbeitungsmethode
mit den zu importierenden Retentionszeiten im Dialogfeld ,Open® aus und klicken Sie
dann auf Open.
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10.

11.

*« MRM-Methoden: Import > Import compounds from a library. Wahlen Sie diese
Option fiir den Import aus einer Bibliothek mit Informationen zu Ubergangstabellen
oder MS-Spektren. Siehe das Dokument: Hilfesystem.

(Optional) Klicken Sie auf Advanced > Show advanced parameters, um die
Auflésungsparameter, die Settling time, die Pause time, die Step size und die Q0
dissociation anzuzeigen und zu bearbeiten.

Hinweis: Q0 dissociation wird nur bei SCIEX 7500 Systemen angezeigt.

(Optional) Klicken Sie auf Options > Ramp, um den Wert eines Parameters in der
Methode schrittweise zu erhdhen.

(Optional) Klicken Sie auf Options > Apply ionization scheduling, um die Funktion
»~Scheduled lonization“ zu implementieren.

(Optional) Fuhren Sie die Methode aus. Siehe Abschnitt: Manuelles Ausflhren einer
MS-Methode.

Zeigen Sie die Echtzeitdaten im Feld ,Data Acquisition® an.

Tipp! Klicken Sie oben auf das Feld ,Data Acquisition“ und ziehen Sie nach oben oder
unten, um die Inhalte in der gewunschten GrolRe anzuzeigen. Siehe Abschnitt: Feld
,Data Acquisition®.

(Optional) Um die Daten im Arbeitsbereich ,Explorer® anzuzeigen, klicken Sie auf Open

data exploration to view real time data () im Feld ,Data Acquisition®. Siehe das
Dokument: Hilfesystem.

Die Echtzeiterfassung wird im Teilfenster ,Explorer durch die Bezeichnungen
Acquiring, Finished oder Aborted im Probentitel angezeigt.

Abbildung 5-2: Echtzeiterfassung — Erfassung
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Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:

* Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

« Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.
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12.
13.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kénnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich GUbergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method“ wird gedffnet.
Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

Klicken Sie auf Save.

Hinweis: Zum Optimieren der MS-Methode ist die manuelle, iterative
Parameteranpassung, Datenerfassung und anschlieRende Beobachtung der
Auswirkungen der Anpassungen auf das Signal erforderlich.

Tipps fur das Importieren von Verbindungen

» Tipps fur das Importieren von Verbindungen aus einer Datei:

Die Quell-CSV-Datei oder -txt-Datei muss folgendermalien formatiert werden:

* Die Quelldatei sollte keine Spaltenuberschriften enthalten.

* Die Anzahl und die Reihenfolge der Spalten in der Quelldatei missen mit der
Anzahl und der Reihenfolge der Spalten in der ,Mass Table® in der MS-Methode
zum Zeitpunkt des Imports Ubereinstimmen.

Nur gultige Werte in der Quelldatei werden in die entsprechenden Zellen in der

.Mass Table“ importiert. Andernfalls werden die betroffenen Zellen entweder mit einem
Validierungssymbol markiert, um die Position der ungultigen Werte anzuzeigen oder
der Standardwert dieser Zelle bleibt bestehen.

Die Quell-CSV-Datei oder -txt-Datei darf zum Zeitpunkt des Imports nicht gedffnet sein.

Der Import von Verweilzeiten in Scheduled MRM (sMRM)- und Scout Triggered

MRM (stMRM) RT-Modus Algorithmus-Methoden wird unterschiedlich gehandhabt, je
nachdem, ob das Kontrollkastchen Edit dwell time fiir diesen Ubergang aktiviert ist
oder nicht.

Wenn Edit dwell time aktiviert ist, wird der Wert der Verweilzeit, der durch den
Benutzer in der Quelldatei festgelegt wurde, importiert, wenn er zwischen den durch
den Benutzer in der MS-Methode festgelegten minimalen und maximalen Verweilzeiten
liegt. Wenn der Wert aul3erhalb dieses Bereichs liegt, wird der importierte Wert
entweder durch die minimale Verweilzeit oder die maximale Verweilzeit ersetzt, je
nachdem, welche dem importierten Wert am nachsten ist.

Wenn Edit dwell time nicht aktiviert ist, wird der Wert der Verweilzeit in der Quelldatei
durch eine Verweilzeit ersetzt, die basierend auf vorhandenen und importierten
Methodenparametern berechnet wurde, einschliellich Methodendauer, Zielzykluszeit,
Nebenlaufigkeit, Retentionszeit und Retentionszeit-Toleranz.

Hinweis: Bei stMRM Algorithmus-Methoden im Gruppenmodus werden Verweilzeiten
vom Benutzer manuell bearbeitet. Somit werden diese aus der Quelldatei importiert,
wenn sie zwischen dem Minimum und dem Maximum liegen.
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« Tipps furr das Importieren von Verbindungen aus einer Ubergangstabelle:

+ Die installierte Bibliothek enthalt MRM-Ubergénge und verbindungsabhéngige

Parameter fiir mindestens eine Verbindung in der Ubergangstabelle. Die folgende
Abbildung zeigt eine Ubergangstabelle in der LibraryView Software.

Hinweis: Ubergange und verbindungsabhéngige Parameter in den Ubergangstabellen
der Bibliothek konnen aus der installierten Bibliothek stammen, oder sie konnen
manuell erstellt und vom Benutzer verwaltet werden.

Abbildung 5-3: Ubergangstabelle in der LibraryView-Software

Views: F
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152,10 79.00 50.00 80.00 10.00 0.00 4.00 Positive
15210  93.10 35,00 80.00 10.00 0.00 4.00 Positive
152.10 107.10 35.00 B0.00 10,00 0.00 4.00 Positive

Erstellen einer IDA-Methode

Hinweis: IDA-Methoden werden nur auf SCIEX 7500-Systemen unterstiitzt.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method".

2. Klicken Sie auf New > IDA

3. Geben Sie die Methodendauer im Feld Method duration ein.

4. Legen Sie die Quellen- und Gas-Parameter fest. Eine Beschreibung der Parameter, die
in der IDA-Methode verwendet werden, finden Sie im Dokument: Hilfesystem.
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10.
11.

Wahlen Sie im Feld Survey einen der folgenden Versuchstypen aus:

« MRM

* Neutral Loss
* Precursor lon
+ Q3

- EMS

Wahlen Sie im Feld IDA Criteria einen Arbeitsablauf aus.
Die Liste der Arbeitsablaufe hangt vom ausgewahlten Vorlauferscan ab.

Hinweis: Wenn der Benutzer den Vorlauferscan andert, werden die allgemeinen IDA-
Kriterien und eingegebenen Werte Ubertragen.

Legen Sie die IDA-Kriterien fest.

Wahlen Sie im Feld Dependent einen der folgenden Versuchstypen aus:

- EPI
* Product lon

* Add Second IDA Criteria (MS3): Wahlen Sie diese Option aus, um einen IDA-
Versuch der zweiten Ebene, einen MS3-abhéngigen Scan und Kriterien der zweiten
Ebene hinzuzufiigen. Der EPI-Scan andert den Vorlauferscan.

Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:

» Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

« Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kénnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Gbergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method“ wird gedffnet.
Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

Klicken Sie auf Save.

Erstellen einer MRM-Methode mit gefuihrter MRM

Verwenden Sie eine Spritzeninfusion, eine T-Injektion oder, wenn ein Echo® MS-System
verwendet wird, eine akustische Infusion, wenn Sie die gefiihrte MRM zur Optimierung oder
Erstellung einer neuen MRM-Erfassungsmethode verwenden.
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Hinweis: Echo® MS-Systeme: Da die Peaks schmal sind, sollte die Zahl der Ubergange
minimiert werden. Es werden vier bis maximal sechs Ubergénge empfohlen.

Verwenden Sie die Spritzeninfusion oder T-Infusion, wenn Sie die gefuhrte MRM verwenden,
um die MRM-Erfassungsmethode zu optimieren oder eine neue MRM-Erfassungsmethode
zu erstellen.

Benutzen Sie die Option Guided, falls eine starkere Kontrolle der Anfangs- und
Endspannung erforderlich ist.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method".

2. Klicken Sie auf New > Guided Optimization > MRM Infusion.
Die Seite ,Preparation“ wird gedffnet.

3. Modus auswahlen:

* Guided: Fur eine starkere Kontrolle der Anfangs- und Endspannung.

» Automatic: Fir das automatische Auswahlen der Anfangs- und Endwerte der
Spannung durch die Software.

4. Wahlen Sie eine Polarity aus.
Um bekannte Ubergénge zu verwenden, gehen Sie wie folgt vor:
a. Klicken Sie auf Use known transitions.

b. Geben Sie in die Tabelle fiir die einzelnen Verbindungen Compound ID, Q1 mass
(Da) und Q3 Mass (Da) ein.

6. Um unbekannte Ubergéange zu verwenden, gehen Sie wie folgt vor:
a. Klicken Sie auf Find transitions automatically.

b. Legen Sie in der Tabelle fur die einzelnen Verbindungen Compound Name,
Charge, Precursor lon und Number of Fragments to Use fest.

7. Klicken Sie auf Continue.
Die Seite ,Set Initial Conditions” wird gedffnet.

Passen Sie gegebenenfalls die anfangliche lonenquelle und die Q1-Parameter an.
9. Wenn die Verarbeitung nicht automatisch erfolgt, klicken Sie auf Start.

10. Sobald der Sprihnebel stabil ist, klicken Sie auf Next.
Das System optimiert automatisch die Parameter Declustering Potential, Collision
Energy und Collision Cell Exit Potential und identifiziert die Produkt-lonen, wenn
Unknown transitions ausgewahlt ist.

11. (Automatik-Modus) Warten Sie, bis alle Produkt-lonen erkannt und alle Parameter
optimiert wurden und die Seite ,Report* angezeigt wird. Fahren Sie anschlie3end fort
mit Schritt 16.

12. Fihren Sie auf der Seite ,Optimize Declustering Potential* Folgendes aus:
a. Geben Sie in die Felder Start, Stop und Step Werte ein.
b. Klicken Sie auf Start.
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13.

14.

15.

16.

17.

18.
19.

Hinweis: Falls erforderlich, passen Sie die Rampenparameter an und klicken Sie
anschliefiend auf Ramp, um die Optimierung erneut durchzuftihren.

c. Klicken Sie auf Next, sobald die Optimierung abgeschlossen ist.

Flhren Sie auf der Seite ,Determine the Product lons” Folgendes aus:

a. Falls erforderlich, passen Sie die Felder Start, Stop und Step flir die CE-Rampe an.

b. Falls erforderlich, geben Sie in die Felder Start Mass (Da) und Stop Mass (Da)
Werte ein.

Hinweis: Falls erforderlich, passen Sie die Rampenparameter an und klicken Sie
anschlief’end auf Ramp, um die Optimierung erneut durchzufiihren.

c. Klicken Sie auf Next, sobald die Optimierung abgeschlossen ist.
Fihren Sie auf der Seite ,Optimize Collision Energy“ Folgendes aus:
a. Geben Sie in die Felder Start, Stop und Step Werte ein.

b. Klicken Sie auf Start.

Hinweis: Falls erforderlich, passen Sie die Rampenparameter an und klicken Sie
anschliellend auf Ramp, um die Optimierung erneut durchzuftihren.

c. Klicken Sie auf Next, sobald die Optimierung abgeschlossen ist.

Fihren Sie auf der Seite ,Optimize Collision Cell Exit Potential“ Folgendes aus:
a. Geben Sie in die Felder Start, Stop und Step Werte ein.

b. Klicken Sie auf Ramp.

Hinweis: Falls erforderlich, passen Sie die Rampenparameter an und klicken Sie
anschliellend auf Ramp, um die Optimierung erneut durchzuftihren.

c. Klicken Sie auf Next, sobald die Optimierung abgeschlossen ist.
Die Seite ,Report” wird angezeigt.

(Optional) Um den Bericht zu speichern, gehen Sie wie folgt vor:

a. Klicken Sie auf der Seite ,Report® auf Save report as.

b. Navigieren Sie zu dem Ordner, in dem der Bericht gespeichert werden soll, geben
Sie einen File name ein und klicken Sie dann auf Save.

Hinweis: Die Software speichert zudem die entsprechenden .wiff-Datendateien und den
Optimierungsbericht im selben Ordner.

Klicken Sie auf Continue, um die optimierte Methode im Arbeitsbereich ,MS Method* zu
offnen.

Geben Sie die erforderliche Methodendauer in das Feld Method Duration ein.

Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:
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20.
21.

» Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

* Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kénnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Ubergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method* wird geoffnet.
Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

Klicken Sie auf Save.

Erstellen einer MRM-Methode mit FlieRinjektionsanalyse
(FIA)

1.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method*.

2. Klicken Sie auf New > Guided Optimization > MRM FIA.
Die Seite ,Set Initial Acquisition Values® wird gedffnet.

3. Wahlen Sie die LC Method aus, oder klicken Sie auf , um die ausgewahlte LC-
Methode im aktuellen Projekt anzuzeigen.

4. Legen Sie das Injektionsvolumen fest.

Geben Sie die erforderliche Methodendauer in das Feld Method Duration ein.
Wahlen Sie den Rack Type, die Rack Position, den Plate Type und die Plate Position
aus.

7. Wahlen Sie eine Polarity aus.

8. Geben Sie in der Tabelle die Compound ID, die Q1 mass (Da), die Q3 Mass (Da), die
CE (V), das CXP (V), die Dwell time (ms) und die Vial Position fiir jede Verbindung ein.
Eine Beschreibung der Parameter finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Hinweis: Die Tabelle kann maximal 10 Verbindungen enthalten.

9. Klicken Sie auf Next.

Die Seite ,Set Initial LC-MS Conditions“ wird angezeigt.

10. Wahlen Sie im Feld Initial conditions with die Compound ID aus. Passen Sie
anschlieend die Quellen- und Gas-Parameter und die MRM-Parameter an. Eine
Beschreibung der Parameter finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

11. Wenn die Verarbeitung nicht automatisch erfolgt, klicken Sie auf Start.

12. Klicken Sie auf Next.
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Die Seite ,,Optimize Parameters” wird angezeigt.

13. Wahlen Sie im Feld Determine step size using die Schrittweite aus. Siehe das
Dokument: Hilfesystem.

14. Geben Sie im Feld Optimize using an, ob die Optimierung mithilfe der Intensitat oder
Signal-zu-Rauschen erfolgen soll.

15. Wahlen Sie in der Tabelle Initial Parameter Values die zu optimierenden Parameter
aus.

16. Definieren Sie fur jeden zu optimierenden Parameter die Schritte in den Feldern Start,
Stop und Step oder Discrete steps aus.

17. Wahlen Sie im Feld Replicate injection for each step die Anzahl der durchzuflihrenden
Replikationen fiir jeden Parameterschritt aus.

18. Klicken Sie auf Start.

19. Klicken Sie auf Next, sobald die Optimieren abgeschlossen ist.
Die Seite ,Review Report* wird angezeigt.Siehe das Dokument: Hilfesystem.

20. Klicken Sie auf Open in MS Method Editor, um die optimierte Methode im
Arbeitsbereich ,MS Method* zu 6ffnen.

21. Geben Sie die erforderliche Methodendauer in das Feld Method Duration ein.

22. Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:

» Kilicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

« Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kdnnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Gbergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method* wird gedffnet.
23. Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.
24. Klicken Sie auf Save.

Erstellen einer MS3-Methode mit Infusion

Hinweis: Lineare lonenfallen (LIT)-Scanmodi (ER, EMS, EPI, MS3) werden ausschliefRlich
auf SCIEX 7500-Systemen mit installierter QTRAP-Lizenz unterstitzt.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method®*.

2. Klicken Sie auf New > Guided Optimization > MS? Infusion.
Die Seite ,Preparation“ wird angezeigt.
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11.

12.

Legen Sie die Parameter Basic, Enhanced Resolution, Enhanced Product lon,
Multiple Reaction Monitoring und MS3 fest. Siehe das Dokument: Hilfesystem.

Klicken Sie auf Next.
Die Seite ,Initial Conditions & Optimization® wird angezeigt.

Legen Sie die Quellen- und Gas-Parameter fest. Eine Beschreibung der Parameter
finden Sie im Dokument: Hilfesystem.
Klicken Sie auf Start.

Das System bestimmt automatisch die Q1-lonen und Produkt-lonen und optimiert
StolRenergien und AF2-Energien.

Hinweis: Das System bestimmt jeweils ein einzelnes Q1-lon.

Warten Sie, bis alle Produkt-lonen erkannt und alle Parameter optimiert wurden und die
Seite ,Report* angezeigt wird.

Klicken Sie auf Open in MS Method Editor, um die optimierte Methode im
Arbeitsbereich ,MS Method* zu 6ffnen.

Geben Sie die erforderliche Methodendauer in das Feld Method Duration ein.

. Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:

» Kilicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

« Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kdnnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Ubergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method“ wird gedffnet.
Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

Klicken Sie auf Save.

Erstellen einer sMRM Algorithmus-Methode

Voraussetzungen

Erstellen Sie eine MS-Methode, die einen MRM-Versuch enthalt. Siehe folgende
Vorgehensweisen:

» Erstellen einer MS-Methode
» Erstellen einer MRM-Methode mit gefuhrter MRM
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Hinweis: Echo® MS-Systeme: Der Scheduled MRM (sMRM) Algorithmus wird nicht
unterstatzt.

1. Offnen Sie mit den folgenden Schritten eine MS-Methode, die einen MRM-Versuch
enthalt:

a. Klicken Sie auf Open.
b. Wahlen Sie die MS-Methode aus.
c. Klicken Sie auf Open.

2. Wahlen Sie im Feld MRM Mode die Option Scheduled MRM aus.
Die Scheduled MRM (sMRM) Algorithmus-Felder werden angezeigt.

Setzen Sie Target Cycle Time auf einen Wert, der fiir die Peak-Breite geeignet ist.

4. Geben Sie als Wert im Feld Retention time (min) fir jede Verbindung die erwartete
Retentionszeit an, basierend auf den Bedingungen der LC-Methode.

5. Setzen Sie die Retention time tolerance (+/-sec) auf den entsprechenden Wert,
basierend auf dem Peak-Profil.

6. (Optional) Um die Auslosung des sMRM-Algorithmus anzuwenden, wahlen Sie Apply
sMRM triggering aus und aktualisieren Sie den Abschnitt Mass Table. Siehe das
Dokument: Hilfesystem.

7. (Optional) Aktualisieren Sie die erweiterten Parameter mit den folgenden Schritten:
a. Klicken Sie auf Advanced > Show advanced parameters.

b. Passen Sie bei Bedarf die Werte in den Feldern Minimum Dwell Time, Maximum
Dwell Time, Settling time und Pause time an.

c. (Optional) Passen Sie in der Massentabelle die Q1 resolution oder die Q3
resolution oder beide an.
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Abbildung 5-4: Erweiterte Parameter
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Klicken Sie auf sMRM Summary, um eine grafische Darstellung der sMRM-Methode
anzuzeigen. Klicken Sie zum Schlief3en auf Close.

Abbildung 5-5: Dialogfeld ,,(s)MRM Plots*
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Hinweis: Es kdnnen mehrere Dialogfelder ,(s)MRM Plots” gleichzeitig gedffnet sein,
eines fur jede im Arbeitsbereich ,MS Method“ gedffnete MS-Methode.

9. Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:
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» Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

* Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kénnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Ubergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method* wird geoffnet.
10. Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.
11. Klicken Sie auf Save.

12. Fihren Sie die MS-Methode mit geeigneter LC-Methode aus und passen Sie die
Parameter an, um die Leistung zu optimieren. Siehe Abschnitt: Manuelles Ausfiihren
einer MS-Methode.

Erstellen einer stMRM Algorithmus-Methode

Voraussetzungen

» Erstellen Sie eine MS-Methode, die einen MRM-Versuch enthalt. Siehe folgende
Vorgehensweisen:

» Erstellen einer MS-Methode
* Erstellen einer MRM-Methode mit gefuhrter MRM

Hinweis: Echo® MS-Systeme: Der Scout Triggered MRM (stMRM) Algorithmus wird nicht
unterstitzt.

1. Offnen Sie mit den folgenden Schritten eine MS-Methode, die einen MRM-Versuch
enthalt:

a. Klicken Sie auf Open.
b. Wahlen Sie die MS-Methode aus.
c. Klicken Sie auf Open.

2. Wahlen Sie im Feld MRM Mode die Option Scout triggered MRM RT oder Scout
triggered MRM Group aus.
Der Scout Triggered MRM (stMRM) Algorithmus-Felder werden angezeigt.

Setzen Sie Target Cycle Time auf einen Wert, der fur die Peak-Breite geeignet ist.

Aktivieren Sie in der ,Mass Table* fiir jeden Marker-Ubergang das Kontrollk&stchen
Trigger und legen Sie den Trigger threshold fest.
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Scout triggered MRM RT-Modus: Legen Sie Retentionszeiten fest, die die
Elutionsreihenfolge angeben und legen Sie dann eine RT overlap fest. Siehe Abschnitt:
Retentionszeitmodus.

Scout triggered MRM Group-Modus: Weisen Sie jeden Ubergang einer Supergruppe
zu. Der Marker-Ubergang und alle zugehérigen abhangigen Ubergange miissen sich in
derselben Supergruppe befinden. Siehe Abschnitt: Gruppenmodus.

(Optional) Aktualisieren Sie die erweiterten Parameter mit den folgenden Schritten:
a. Klicken Sie auf Advanced > Show advanced parameters.

b. Passen Sie bei Bedarf die Werte in den Feldern Minimum Dwell Time, Maximum
Dwell Time, Settling time und Pause time an.

c. (Optional) Passen Sie in der Massentabelle die Q1 resolution oder die Q3
resolution oder beide an.

Klicken Sie auf sMRM Summary, um eine grafische Darstellung der sMRM-Methode
anzuzeigen. Klicken Sie zum Schlief3en auf Close.

Abbildung 5-6: Dialogfeld ,,(s)MRM Plots“
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Hinweis: Es kdnnen mehrere Dialogfelder ,(s)MRM Plots” gleichzeitig gedffnet sein,
eines fir jede im Arbeitsbereich ,MS Method* gedffnete MS-Methode.

Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:

» Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

* Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.
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» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kénnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Ubergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method* wird geoffnet.
10. Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.
11. Klicken Sie auf Save.

12. Fihren Sie die MS-Methode mit geeigneter LC-Methode aus und passen Sie die
Parameter an, um die Leistung zu optimieren. Siehe Abschnitt: Manuelles Ausfiihren
einer MS-Methode.

Erstellen einer Methode mit mehreren Versuchen

Voraussetzungen

» Erstellen Sie eine MS-Methode. Siehe folgende Vorgehensweisen:

» Erstellen einer MS-Methode
* Erstellen einer MRM-Methode mit gefuhrter MRM

1. Offnen Sie mit den folgenden Schritten die MS-Methode, der ein Versuch hinzugefiigt
wird.

a. Klicken Sie auf Open.
b. Wahlen Sie die MS-Methode aus.
c. Klicken Sie auf Open.

2. Klicken Sie im Teilfenster ,Method Overview* auf Add Experiment und dann auf den
Scantyp des hinzuzufligenden Experiments.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F
54/273



Bedienungsanweisungen — Erfassung

Abbildung 5-7: Menii ,,Add Experiment*
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3. Legen Sie die Versuchsparameter fest. Eine Beschreibung der Parameter finden Sie im
Dokument: Hilfesystem.

4. Wiederholen Sie Schritt 2 und Schritt 3 fir jeden hinzuzufiigenden Versuch.

5. (Optional) Klicken Sie auf Options > Apply experiment scheduling, um eine Start run
time und eine Stop run time fur jeden Versuch zu konfigurieren.

Hinweis: Die Versuchsplanung ist fur Scheduled MRM (sMRM)- und Scout Triggered
MRM (stMRM)-Algorithmus-Experimente nicht verfugbar. Daher gelten die folgenden
Einschrankungen:

* Wenn die Versuchsplanung auf mehrere MRM-Versuche angewandt wird, dann
kénnen diese nicht zu sMRM- oder stMRM-Versuchen konvertiert werden. sMRM-
oder stMRM-Versuche kénnen nicht zu einer MRM-Methode mit aktivierter
Versuchsplanungs-Funktion hinzugefugt werden.

» Die Versuchsplanung kann nicht auf eine MS-Methode angewendet werden, die
sMRM- oder stMRM-Versuche enthalt.

6. Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:

» Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.
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* Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kénnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Ubergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method* wird gedffnet.
Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

8. Klicken Sie auf Save.

Fir Scans, die keine MRM-Scans sind, ist zum Optimieren der MS-Methode
die manuelle, iterative Parameteranpassung, Datenerfassung und anschliellende
Beobachtung der Auswirkungen der Anpassungen auf das Signal erforderlich.

Offnen einer MS-Methode

Verwenden Sie dieses Verfahren, um eine mit SCIEX OS erstellte MS-Methode zu 6ffnen.
Um Methoden zu 6ffnen, die mit der Analyst Software erstellt wurden, siehe Abschnitt:
Konvertieren einer Analyst Software-Methode.

SCIEX OS kann eine Methode 6ffnen, die flir ein Massenspektrometer erstellt wurde, das
nicht dem aktiven Massenspektrometer entspricht. Beispielsweise kann eine fir ein SCIEX
Triple Quad 5500+ System erstellte Methode zur Verwendung mit einem SCIEX Triple Quad
4500 System konvertiert werden. Stellen Sie dafur sicher, dass die MS-Methode sich im
richtigen Projekt befindet. Wahrend die MS-Methode gedffnet wird, passt die Software die
Parameter an, sodass diese mit dem aktiven Gerat kompatibel sind.

Hinweis: Die Software kann keine Methode konvertieren, die fur ein X500 QTOF- oder
ZenoTOF-System fir die Verwendung mit SCIEX Triple Quad- oder QTRAP-Systemen
erstellt wurde.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method®*.

2. Klicken Sie auf Open.
Das Dialogfeld ,Open MS Method*“ wird gedffnet. Es enthalt die Liste der MS-Methoden
im aktuellen Projekt.

3. (Optional) Wenn die zu 6ffnende Methode sich nicht im aktuellen Projekt befindet, dann
wahlen Sie das Projekt aus, das die zu 6ffnende Methode enthalt.

4. Wahlen Sie die zu 6ffnende MS-Methode aus und klicken Sie dann auf Open.

Tipp! Verwenden Sie zum Auswahlen mehrerer Methoden die Tasten Shift oder Ctrl.

Wenn das Geréat in der MS-Methode nicht mit dem aktiven Gerat tGbereinstimmt,
dann wird das Dialogfeld ,Convert MS Method* gedffnet. Klicken Sie auf OK, um die
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MS-Methode fur das aktive Gerat zu konvertieren. Klicken Sie nach Abschluss der
Konvertierung auf OK. Uberprifen Sie die MS-Methode, bevor Sie sie verwenden.

Hinweis: Wenn die Methode von einem anderen Massenspektrometer konvertiert wird,
dann lautet der Name der MS-Methode Untitled.

Konvertieren einer Analyst Software-Methode

In der Analyst Software erstellte MS-Methoden kénnen zur Verwendung in SCIEX OS
konvertiert werden. Wenn das Gerat in der Analyst Software-Methode nicht mit dem aktiven
Gerat in SCIEX OS Ubereinstimmt, dann werden die Methodenparameter angepasst, damit
sie mit dem aktiven Gerat kompatibel sind.

Hinweis: SCIEX OS kann keine Methoden 6ffnen, die fir QTRAP-Systeme erstellt wurden.

Hinweis: Wahlen Sie im Statusfeld den richtigen Projekthamen aus.

1.
2.
3.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method®*.
Klicken Sie auf Open > Convert file.

Navigieren Sie zur Methode, die konvertiert werden soll, wahlen Sie sie aus, und klicken
Sie dann auf Open.

Die Software konvertiert die Methode und meldet Probleme, die sich aus Unterschieden
im Gerate- und Methodendateiformat ergeben. Die Methode wird im Arbeitsbereich ,MS
Method“ getffnet.

Uberpriifen Sie die MS-Methode und beheben Sie ggf. Probleme.

Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:

» Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

« Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kdnnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Ubergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method* wird gedffnet.
Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

Klicken Sie auf Save.

Fur Scans, die keine MRM-Scans sind, umfasst das Optimieren der MS-Methode
die manuelle, iterative Parameteranpassung, Datenerfassung und anschliel3ende
Beobachtung der Auswirkungen der Anpassungen auf das Signal.
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Manuelles Ausfiuihren einer MS-Methode

Voraussetzungen

Erstellen Sie im Arbeitsbereich ,MS Method“ eine MS-Methode oder 6ffnen Sie eine
vorhandene Methode. Siehe Abschnitt Arbeitsbereich ,MS Method® oder Offnen einer
MS-Methode.

Verwenden Sie dieses Verfahren, um die aktive Methode im Arbeitsbereich ,MS Method*
auszufuhren.

1.

Klicken Sie auf den nach unten weisenden Pfeil auf der Schaltflache Start im Feld ,Data
Acquisition“ und klicken Sie dann auf eine der folgenden Optionen:

+ Start: Bei Auswahl dieser Option wird die MS-Methode ohne LC ausgefuhrt.
+ Start with LC

Hinweis: Diese Option ist fiir Echo® MS Systeme nicht verfiigbar.

Siehe Abschnitt: Feld ,Data Acquisition®.

WARNHINWEIS! Brandgefahr. Fiihren Sie der lonenquelle nicht mehr
als 3 ml/min Losungsmittel zu. Obwohl die LC-Komponenten einen
Volumenstrom von bis zu 5 ml/Min. unterstiitzen, konnte das Zufiihren von
mehr als 3 ml/Min. zu einer Losungsmittelansammlung in der lonenquelle
fithren. Der Volumenstrom kann mit einem T-Stiick getrennt werden.
So kann sichergestellt werden, dass der maximale Volumenstrom zur
lonenquelle 3 ml/Min. nicht libersteigt.

Wenn der Benutzer Start with LC anklickt, 6ffnet sich das Dialogfeld ,Start with LC*.
Informationen zu den Feldern in diesem Dialogfeld finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Hinweis: Das LC-System muss aktiviert werden, und eine LC-Methode muss erstellt
und gespeichert werden.
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Abbildung 5-8: Dialogfeld ,,Start with LC*
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(Optional) Um die Daten im Arbeitsbereich ,Explorer anzuzeigen, klicken Sie auf Open

data exploration to view real-time data () im Feld ,Data Acquisition®.
Die Echtzeiterfassung wird im Teilfenster ,Explorer® durch die Bezeichnungen
Acquiring, Finished oder Aborted im Probentitel angezeigt.

Abbildung 5-9: Echtzeiterfassung — Erfassung
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(Optional) Optimieren Sie die MS-Parameter nach Bedarf. Eine Beschreibung der
Parameter finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Klicken Sie im Feld ,Data Acquisition“ auf Stop.

(Optional) Fuhren Sie zum Speichern der Daten die folgenden Schritte aus:

a. Klicken Sie auf Save, um die Daten zu speichern.
Das Dialogfeld ,Save Data“ 6ffnet sich.

b. (Optional) Wahlen Sie das Projekt und den Unterordner (sofern zutreffend) aus, in
den die Daten gespeichert werden sollen.

c. Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

d. Klicken Sie auf Save.

Wenden Sie eines der folgenden Verfahren an, um die MS-Methode zu speichern:
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» Klicken Sie auf Save > Save, um die Methode im selben Projekt mit demselben
Namen zu speichern.

* Klicken Sie auf Save > Save As, um die Methode unter einem anderen Namen oder
in einem anderen Projekt zu speichern.

» Klicken Sie auf Save > Lock Method, um die Methode zu sperren, wenn sie fir die
Routine-Analyse bereit ist.

Hinweis: Sperren Sie die Methode, um nicht autorisierte Benutzer daran zu hindern,
sie zu bearbeiten. Nur Benutzer mit der Berechtigung Lock/Unlock methods kénnen
gesperrte Methoden bearbeiten. Andere Benutzer kdnnen sie lediglich Ubergeben.

Das Dialogfeld ,Save As MS Method* wird geoffnet.
7. Geben Sie im Feld File Name einen Namen ein.

8. Kiicken Sie auf Save.

Mit Standardeinstellungen arbeiten

Verwenden Sie dieses Verfahren, um die voreingestellten Parameter der Methode
festzulegen. Standardwerte fur Quellen- und Gas-Parameter gelten fur alle Versuchsarten.
Standardwerte fUr verbindungsabhangige Parameter werden fir jeden Versuchstyp definiert.
Standardparameter werden fir jede Polaritat festgelegt.

Die Anderungen werden nicht auf vorhandene Methoden angewandt. Methoden, die nach
den vorgenommenen Anderungen erstellt wurden, enthalten die neuen Werte.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Method".

2. Klicken Sie auf Advanced > Default settings.
Die Seite ,Source and Gas Settings® wird angezeigt.

Wahlen Sie eine Polarity aus.

4. Legen Sie die Quellen- und Gas-Parameter fest.Eine Beschreibung der Parameter
finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Hinweis: Bei negativer Polaritat kann nur die Spray voltage angepasst werden. Die
anderen Quellen- und Gas-Parameterwerte stammen aus der positiven Polaritat.

Klicken Sie auf Save.

6. Klicken Sie auf Compound Dependent Settings.
Die Seite ,Compound Dependent Settings“ wird angezeigt.

7. Wahlen Sie den Experiment type aus.
Wahlen Sie eine Polarity aus.

9. Legen Sie die Parameter flr den ausgewahlten Versuchstyp fest. Eine Beschreibung der
Parameter finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

10. Klicken Sie auf Save.
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Arbeitsbereich ,,LC Method*

In diesem Arbeitsbereich kbnnen Sie LC-Methoden erstellen und verwalten.

Im Arbeitsbereich ,LC Method“ kdnnen mehrere Methoden gedffnet werden. Bei Verwendung
des Menlis Views kann der Benutzer die Anordnung der Methodenfenster zu den Ansichten
,Registerformat’, ,vertikal angeordnet’, ,horizontal angeordnet‘ oder ,unverankert’ wechsein.
Bei der unverankerten Ansicht kann die Grolie der Fenster geandert werden, sie kénnen
maximiert, minimiert oder auf3erhalb des SCIEX OS Fensters und auf einen anderen Monitor
verschoben werden.

Die Titelleiste des Methodenfensters enthalt die Methode und Projektnamen. Bei der Ansicht
mit angeordneten Kacheln und der unverankerten Ansicht werden die Titelleiste der aktiven
Methode blau und die Titelleisten der anderen Methoden grau dargestellt. Bei der Ansicht im
Registerformat wird die Registerkarte fur die aktive Methode weild und die Registerkarten fur
die anderen Methoden blau dargestellt.

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Erstellen einer LC-Methode

Bitte lesen Sie die begleitende Dokumentation fir das LC-Geréat.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,LC Method”.

2. Klicken Sie auf New.

3. Klicken Sie im linken Bereich auf ein Gerat und bearbeiten Sie die Felder nach Bedarf.
4

Speichern und sperren (optional) Sie die LC-Methode, indem Sie auf einen der
folgenden Befehle klicken:

* Save: Zum Speichern der LC-Methode.
+ Save > Lock Method: Zum Speichern und Sperren der LC-Methode.
Das Dialogfeld ,Save As LC Method“ wird geoffnet.

5. Geben Sie im Feld File Name einen Namen fir die LC-Methode ein und klicken Sie auf
Save.

Arbeitsbereich ,,AE Method*

In diesem Arbeitsbereich kénnen Sie AE-Methoden erstellen und verwalten. Wenn ein Echo®
MS-System aktiviert wird, dann andert sich die Kachel ,LC Method* auf der Startseite zu ,AE
Method*.

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.
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Erstellen einer AE-Methode

Hinweis: Wahlen Sie im Statusfeld den richtigen Projektnamen aus.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,AE Method*.
2. Kilicken Sie auf New.

3. Bearbeiten Sie die Felder nach Bedarf. Eine Beschreibung der Parameter finden Sie im
Dokument: Hilfesystem.

4. Speichern und sperren (optional) Sie die AE-Methode, indem Sie auf einen der
folgenden Befehle klicken:

+ Save: Zum Speichern der AE-Methode.
+ Save > Lock Method: Zum Speichern und Sperren der AE-Methode.
Das Dialogfeld ,Save As AE Method” wird gedffnet.

5. Geben Sie im Feld File Name einen Namen flr die AE-Methode ein und klicken Sie auf
Save.

Arbeitsbereich ,,Batch*

Der Arbeitsbereich ,Batch“ enthalt Informationen tGber einen Satz von Proben, die erfasst und
(optional) verarbeitet werden sollen. Chargen teilen der Software mit, in welcher Reihenfolge
die Proben erfasst und verarbeitet werden sollen.

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Hinweis: Fur den ausgewahlten Autosampler hangen der Rack-Typ, die Rack-Position, der
Plattentyp, die Plattenposition und die Flaschchenposition alle voneinander ab, und nur
bestimmte Werte sind gultig.

Hinweis: Bei Verwendung mit dem Echo® MS-System definiert dieser Arbeitsbereich die
Anordnung der Proben in den Well-Platten. Das System optimiert die Abfolge der Erfassung
fur den Durchsatz.

Tabelle 5-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Batch“

Spaltenname Definition Feldwertanforderungen

Sample and method information (Proben- und Methodeninformationen) (E)

Sample Name (Probenname) Der Name der Weniger als 252 Zeichen.
Probe.
Sample ID (Proben-ID) Eine Weniger als 252 Zeichen. Das

benutzerdefinierte Nummer oder |Feld Sample ID darf keines der
eine andere Kennung der Probe. |folgenden ungultigen Zeichen
enthalten: \/:;*?"<>|=
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Tabelle 5-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Batch“ (Fortsetzung)

Spaltenname Definition Feldwertanforderungen

Barcode ID (Strichcode-ID) Eindeutige ID Weniger als 250 Zeichen.
einer Probe.

MS Method (MS-Methode) Der Name der Die MS-Methode muss im
Methode. aktuellen Projekt vorhanden

sein. Bei diesem Feld wird
die Grof3-/Kleinschreibung nicht
berucksichtigt.

LC Method (LC-Methode) (Fur alle Systeme |Die LC-Methode muss im
mit Ausnahme des Echo® aktuellen Projekt vorhanden
MS Systems) Der Name sein. Bei diesem Feld wird
der Flussigkeitschromatographie- | die Gro3-/Kleinschreibung nicht
Methode. bericksichtigt.

AE Method (AE-Methode) (Echo® MS- Die AE-Methode muss im
Systeme) Der Name der aktuellen Projekt vorhanden
Schallausstof3-Methode. sein. Bei diesem Feld wird

) ) die Grof3-/Kleinschreibung nicht
Wird angezeigt, wenn das beriicksichtigt.
Echo® MS-System auf der Seite
,Devices” aktiv ist.
Rack Type (Rack-Typ) Der Rack-Typ fur den | Muss eine der gultigen

Autosampler.

Auswahlimdglichkeiten fur den
Autosampler sein, der in der LC-
Methode angegeben ist.

Rack Position

(Rack-Position) Die Position des
Racks im Tray.

Numerischer Wert.

Plate Type

(Plattentyp) Der Typ der Well-
Mikrotiterplatte im Autosampler.

Hinweis: Diese Spalte ist

nicht verfugbar, wenn der Rack-
Typ (Rack Type) Flaschchen
beschreibt.

Muss eine der gultigen
Auswahlmadglichkeiten flir den
Autosampler sein, der in der LC-
Methode angegeben ist.

Plate Position

(Plattenposition) Die Position der
Platte im Rack.

Muss mit einer der vordefinierten
Plattenpositionen fiir den
Autosampler Ubereinstimmen.

Vial Position

(Flaschchenposition) (LC-
Methoden) Die Position des
Flaschchens in einem Rack oder
auf einer Platte.

Numerischer Wert. Der grofite
Wert darf nicht grél3er sein als
die Anzahl der Fldschchen im
Rack.
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Tabelle 5-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Batch“ (Fortsetzung)

Spaltenname

Definition

Feldwertanforderungen

Well Position

(Well-Position) (AE-Methoden)
Die Position des Wells auf einer
Platte.

Wird angezeigt, wenn das Echo®
MS auf der Seite ,Devices” aktiv
ist.

Numerischer Wert. Der groite
Wert darf nicht grof3er sein als
die Anzahl der Wells im Rack.

Injection Volume
(uL)

(Injektionsvolumen (uL)) Die
Menge der zu injizierenden
Probe.

Hinweis:

Nur bei LC-Methoden stammt
das Injektionsvolumen aus der
LC-Methode. Der Benutzer kann
dieses Injektionsvolumen im
Arbeitsbereich ,Batch® oder in
der importierten Chargendatei
Uberschreiben. Wenn die Charge
Ubergeben wird, wird das
Injektionsvolumen anhand des
vom LC-Gerat unterstitzten
Bereichs validiert.

Um das in der LC-Methode
angegebene Injektionsvolumen
zuriickzusetzen, l6schen Sie den
Inhalt des Feldes und wahlen Sie
dann die LC-Methode erneut im
Feld LC Method aus.

Numerischer Wert.

Sample Type

(Probenart) Die Art der Probe.

Stellen Sie sicher, dass

die Probenart mit einer

der vordefinierten Probenarten
Ubereinstimmt. Jede nicht
Ubereinstimmende Art wird durch
L,Jnknown* ersetzt.
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Tabelle 5-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Batch“ (Fortsetzung)

Spaltenname

Definition

Feldwertanforderungen

Dilution Factor

(Verdunnungsfaktor) Der
Verdinnungsfaktor flr einzelne
Proben.

Fir von SCIEX entwickelte
Methoden muss der Wert
1,000000 sein.

Muss groRRer als null sein und
sechs Dezimalstellen haben.
Der Standardwert ist 1,000000.
Lassen Sie das Feld nicht leer.

Data File

(Datendatei) Der Name der
Datei, unter dem die erfassten
Daten gespeichert werden.
Flgen Sie den vollstandigen
Pfad zu dem Unterordner ein, in
dem die Datei gespeichert wird.

Muss weniger als 252 Zeichen
lang sein. Zu der Gesamtanzahl
von Zeichen gehdrt die Anzahl
von Zeichen im Datenpfad des
Unterordners. Die Datendatei
darf keines dieser unguiltigen
Zeichen enthalten: \/:;*?" <>

Tipp! Klicken Sie auf den
Pfeil, um einen Unterordner
in der Liste auszuwahlen,
oder geben Sie den Namen
eines neuen Unterordners ein.
Flgen Sie unbedingt einen
umgekehrten Schragstrich (\)
zwischen dem Unterordner
und dem Dateinamen ein.
Wenn der Unterordner nicht
vorhanden ist, wird er bei der
Chargenausfuhrung erstellt.

Hinweis: (Echo® MS-Systeme)
Verwenden Sie nicht denselben
Datendateinamen in mehreren
Chargen.

Softwarehandbuch

RUO-IDV-05-9804-DE-F

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und

QTRAP Systeme
65/273



Bedienungsanweisungen — Erfassung

Tabelle 5-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Batch“ (Fortsetzung)

Spaltenname

Definition

Feldwertanforderungen

Processing Method

(Verarbeitungsmethode) Der
Name der Methode. Wird

eine vorhandene Results File
verwendet, lassen Sie dieses
Feld leer. Wenn eine vorhandene
Results File ausgewahlt wird,
wird in diesem Feld automatisch
der Wert *Embedded Method*
angezeigt.

Hinweis: Die
Verarbeitungsmethode muss mit
der fur die Probe angegebenen
MS-Methode kompatibel sein.

Wahlen Sie eine
Verarbeitungsmethode aus der
Liste der Verarbeitungsmethoden
im Projekt aus.

Results File

(Ergebnisdatei) Der Name
der Datei, unter dem

die verarbeiteten Ergebnisse
gespeichert werden. Wenn
eine gliltige Results File
angegeben ist, werden die
Probendaten nach Abschluss
der Erfassung automatisch
verarbeitet. Ist der Dateiname
ungdltig, kann der Prozess
der Chargenubermittlung nicht
abgeschlossen werden.

Hinweis: Wird eine vorhandene
Results File ausgewahlt, wird
die eingebettete Methode fir die
ausgewahlte Ergebnisdatei fur
die Verarbeitung verwendet, und
der Text in der Zelle Processing
Method wird durch *Embedded
Method* ersetzt.

Der Dateiname darf keines der
folgenden ungultigen Zeichen
enthalten: \/;:*?"<>|=

Der Dateipfad, einschliellich
Dateiname und Unterordner
muss weniger als 252 Zeichen
enthalten.

Tipp! Klicken Sie auf den

Pfeil, um eine vorhandene
Ergebnisdatei in der Liste
auszuwahlen. Um eine Datei
zu erstellen, geben Sie den
Dateinamen ein. Die Datei wird
erstellt, wenn die erste Probe
in der Gbermittelten Charge
verarbeitet wird.

Hinweis: (Echo® MS-Systeme)
Verwenden Sie nicht denselben
Ergebnisdateinamen in mehreren
Chargen.
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Tabelle 5-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Batch“ (Fortsetzung)

Spaltenname

Definition

Feldwertanforderungen

Marker Well

(Markierungs-Well) Der Well,
der fur die Ausrichtung der
Zeiteinstellungs-Datei mit dem
ersten Well verwendet wird.
Der Marker Well muss
mindestens eine der in

der MS-Methode definierten
Verbindungen enthalten, die
in der Spalte MS Method
angegeben ist.

Wird angezeigt, wenn das Echo®
MS auf der Seite ,Devices” aktiv
ist.

Wabhlen Sie fur den Markierungs-
Well True aus. Alle anderen
Wells werden automatisch auf
False gesetzt, wenn die Charge
Ubergeben wird.

Comment

(Kommentar) Text

Muss weniger als 50 Zeichen
lang sein. Das Feld Comment
darf keines der folgenden

ungultigen Zeichen enthalten:
\/;*?2"<>|=

Custom columns

(Benutzerdefinierte Spalten)
(Optional) Benutzerdefinierte
Spalten als Text, ganze Zahl
oder reelle Zahl.

Anforderungen hangen vom
Format ab.

Component Concentrations (Komponentenkonzentrationen) (.)

[l
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Tabelle 5-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Batch“ (Fortsetzung)

Spaltenname Definition Feldwertanforderungen
Component (Komponentenname) Der Name | Die Komponentennamen werden
einer in der MS-Methode, aus der MS-Methode

der Verarbeitungsmethode oder | (fir MRM-Scans), der

der ,Results Table® definierten Verarbeitungsmethode oder der
Komponente. ,Results Table* Ubernommen.
Der Name wird wahrend

der Erstellung der Methode
Uberprift.

Die Charge kann bis zu 4.000
Komponentenzeilen enthalten.

Komponenten kénnen

der Tabelle auch

manuell hinzugefugt werden.
Siehe Abschnitt: Eine
Komponentenkonzentration
hinzuflgen.

Hinweis: Wenn die Importdatei
eine Datenspalte enthalt, die
nicht zu einer der Spalten im
Chargenraster passt, dann wird
die Spalte als Verbindungs-
oder Komponentennamenspalte
behandelt. Eine
Konzentrationsspalte wird
hinzugefiigt und sie wird mit den
Werten aus dieser Datenspalte

gefullt.
Component Konzentration des Analyten oder [ Ein numerischer Wert gréRer
concentration internen Standards flr Standard- | oder gleich null.

und QC-Probenarten. Die Tabelle
enthalt eine Spalte fir jede
Probe. Der Probenname wird als
Spaltenname verwendet.

Verwalten der Charge

Hinweis: Wahlen Sie im Statusfeld den richtigen Projektnamen aus.

Im Arbeitsbereich ,Batch® kdnnen Sie die Charge mithilfe der Funktionen verwalten.
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Tabelle 5-2: Funktionen des Arbeitsbereichs ,,Batch*

Ziel Aufgabe

Spalten anzeigen oder Klicken Sie auf View. Siehe Abschnitt: Spalten anzeigen
ausblenden oder ausblenden.

Zeilen ausschneiden Klicken Sie auf Manage Samples > Cut.

Zeilen kopieren Klicken Sie auf Manage Samples > Copy.

Zeilen einfugen Klicken Sie auf Manage Samples > Paste.

Zeile einflgen Klicken Sie auf Manage Samples > Insert sample.
Zeile 16schen Klicken Sie auf Manage Samples > Delete sample.
Spalten auswahlen Klicken Sie auf View. Siehe Abschnitt: Spalten anzeigen

oder ausblenden.

Unterordner einem Projekt Klicken Sie auf Manage Samples > Add data sub-folders.

hinzufigen Siehe das Dokument: Hilfesystem.
Charge drucken Klicken Sie auf Print.
Die Charge im aktuellen Klicken Sie auf Save > Save oder Save > Save As.

Projekt speichern

Die Charge als .txt- Klicken Sie auf Save > Export.
oder .csv-Datei exportieren

Spalten anzeigen oder ausblenden
1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch®.

2. Kilicken Sie auf View.

3. Aktivieren oder deaktivieren Sie die Spalten-Kontrollkastchen nach Bedarf im Dialogfeld
,View". Beschreibungen der Spalten finden Sie in der Tabelle: Tabelle 5-1.
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Abbildung 5-10: Dialogfeld ,,View*

View

Configure the samples for display and printing
Maximum number of sample rows to use 10,000

Select the columns to use

Predefined Columns
| Sarmple Mame Sample ID
o MS Methed o LC Methed
+' FRack Position W Plate Type
+f | Vial Position o Injection Valume (ul)
Dilution Factor +/ DataFile
+w" | Results File Comment

Custom Columns

+w'| Indude the concentrations in the printed version

Configure the component concentrations for printing

LU L L

Barcode 1D
Rack Type
Plate Posstion
Sample Type

Processing Method

apply

4. Klicken Sie auf OK.

Eine benutzerdefinierte Spalte hinzufigen

Verwenden Sie dieses Verfahren, um Spalten zur Charge hinzuzufiigen, um zusatzliche
Informationen zur Probe (z. B. Trockengewicht) zu speichern, sodass diese bei der
Verarbeitung z. B. in Formeln und berechneten Spalten verwendet werden kdénnen.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch*.

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Chargenraster und anschliefend auf Add

Custom Column.

Das Dialogfeld ,Add Custom Column® wird gedffnet.

3. Geben Sie in das Feld Column name einen Namen flr die Spalte ein.
Der Name muss eindeutig sein. Er darf nicht derselbe sein, wie der Name einer

vordefinierten Spalte.

4. Wahlen Sie im Feld Column type einen der folgenden Typen aus:
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5.

+ Integer: Die Spalte enthalt ganze Zahlen. Dezimalwerte werden auf die nachste
ganze Zahl gerundet.

* Real: Die Spalte enthalt reelle Zahlen, bis zu sechs Dezimalstellen.
» Text: Die Spalte enthalt Text, bis zu 128 Zeichen.

Klicken Sie auf Add.
Die neue Spalte wird rechts vom Arbeitsbereich ,Batch® hinzugeflgt.

Den Namen einer benutzerdefinierten Spalte andern

Hinweis: Der Column type kann nicht geandert werden.

1.
2.

4.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch®.

Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf die zu &ndernde Spalte, und klicken Sie dann
auf Edit Custom Column.

Das Dialogfeld ,Edit Custom Column® wird geoffnet.

Geben Sie in das Feld Name den neuen Namen fur die Spalte ein.

Der Name muss eindeutig sein. Er darf nicht derselbe sein, wie der Name einer
vordefinierten Spalte.

Klicken Sie auf Apply.

Benutzerdefinierte Spalten entfernen

1.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch®.

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Chargenraster und anschliel3end auf
Delete Custom Column.
Das Dialogfeld ,Delete Custom Column® wird gedffnet.

3. Aktivieren Sie das Kontrollkastchen neben den Namen der Spalten, die geléscht werden
sollen.

4. Klicken Sie auf Delete.
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Importieren einer Charge aus einer Datei

Voraussetzungen

Erstellen Sie eine Chargendatei. Eine Beschreibung der Felder, die in die Datei
aufgenommen werden sollen, finden Sie in der Tabelle: Tabelle 5-1.

Hinweis: In der Microsoft Excel-Datei, die importiert wird, miissen die vordefinierten
Spalten an erster Stelle stehen, gefolgt von den benutzerdefinierten Spalten. Die
Spalteniberschriften fir die vordefinierten Spalten missen mit den Spaltennamen
in SCIEX OS Ubereinstimmen. Wenn die Spaltenuberschriften flr die vordefinierten
Spalten nicht korrekt sind, dann werden die Informationen nicht importiert. Als
Dezimaltrennzeichen in .csv- oder .xsl-Dateien wird nur ein Komma unterstitzt.

Hinweis: SchlieRen Sie die Chargendatei, bevor Sie sie importieren. Die Chargendatei
kann nicht importiert werden, wenn sie in Microsoft Excel gedffnet ist.

(Optional fir den Import aus einem Watson LIMS) Um das Feld LC Method automatisch
auszufillen, muss sichergestellt werden, dass der Name der LC-Methode mit dem
Namen der MS-Methode Ubereinstimmt.

Hinweis: Das Watson LIMS verfiigt tGber kein Feld ,LC-Methode". Wenn der Name
der LC-Methode nicht mit dem Namen der MS-Methode Ubereinstimmt, dann muss die
Spalte ,LC-Methode® manuell ausgeflllt werden.

Uberpriifen Sie vor dem Versenden der Proben den Inhalt der Charge.

Tipp! Um die Funktion zum Ausschneiden, Kopieren, Einfigen, Hinzufligen von Zeilen und
Entfernen von Zeilen zu 6ffnen, klicken Sie auf Manage Samples.

1.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch®.

2. (Optional) Klicken Sie auf View, um die Spalten auszuwahlen, die im Arbeitsbereich
.Batch® angezeigt werden.

3. Klicken Sie auf Open > Import from file.
Das Dialogfeld ,Batch Import* wird getffnet.

4. Klicken Sie auf Browse.

5. Nauvigieren Sie zu der gewiinschten Datei.

6. Klicken Sie auf Open.

7. (Optional) Aktivieren oder deaktivieren Sie nach Bedarf das Kontrollkastchen Append to
current batch.
Hinweis: Wenn der Benutzer die Option Append to current batch nicht aktiviert,
werden alle vorhandenen Daten im Raster Uberschrieben.

8. Kilicken Sie auf Import.
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9. (Optional) Um das Plattenlayout als Referenz bei der Auswahl oder Bestatigung von
Probenpositionen zu verwenden, klicken Sie auf Plate Layout.

Das Plattenlayout gibt automatisch die Well- und Flaschchenpositionen fir nicht
zugewiesene Proben an.

10. Stellen Sie sicher, dass die Sdulenofentemperatur erreicht wird, bevor Sie die Charge
Ubergeben.

11. Charge speichern:

a. Kilicken Sie auf Save As.
Das Dialogfeld ,Save as Batch® wird geoffnet.

b. Geben Sie im Feld File Name einen Dateinamen ein und klicken Sie dann auf Save.

12. Ubergeben Sie die Charge. Siehe Abschnitt: Ubergeben einer Charge.

Importieren einer Charge aus einem LIMS

Voraussetzungen

» Konfigurieren Sie das LIMS im Arbeitsbereich ,,Configuration“. Siehe das Dokument:
Hilfesystem.

Hinweis: Um eine Charge aus einem Watson LIMS zu importieren, siehe Abschnitt:
Importieren einer Charge aus einer Datei.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch*.

2. (Optional) Klicken Sie auf View, um die Spalten auszuwahlen, die im Arbeitsbereich
.Batch® angezeigt werden.

3. Klicken Sie auf Open > Import from LIMS.
Das Dialogfeld ,Import a Batch File* wird geo6ffnet.

4. Geben Sie den Speicherort oder den Dateinamen ein.
Geben Sie die Kennung der Charge im Feld Batch Identifier ein.

6. (Optional) Aktivieren oder deaktivieren Sie nach Bedarf das Kontrollkastchen Append to
current batch.

Hinweis: Wenn der Benutzer die Option Append to current batch nicht aktiviert,
werden alle vorhandenen Daten im Raster tberschrieben.

7. Klicken Sie auf Import.

8. (Optional) Um das Plattenlayout als Referenz bei der Auswahl oder Bestatigung von
Probenpositionen zu verwenden, klicken Sie auf Plate Layout.
Das Plattenlayout gibt automatisch die Well- und Flaschchenpositionen fir nicht
zugewiesene Proben an.

9. Stellen Sie sicher, dass die Saulenofentemperatur erreicht wird, bevor Sie die Charge

Ubergeben.
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10. Charge speichern:

a. Klicken Sie auf Save As.
Das Dialogfeld ,Save as Batch“ wird getffnet.

b. Geben Sie im Feld File Name einen Dateinamen ein und klicken Sie dann auf Save.

11. Ubergeben Sie die Charge. Siehe Abschnitt: Ubergeben einer Charge.

Manuelles Erstellen einer Charge

Uberpriifen Sie vor dem Versenden der Proben den Inhalt der Charge.

Hinweis: Wenn das Massenspektrometer den Kontaktschluss zur Kommunikation mit einem
externen Gerat verwendet, befolgen Sie diese Richtlinien:

* Vergewissern Sie sich, dass die in der Charge definierte Probensequenz mit der auf dem
externen Geréat definierten Sequenz Ubereinstimmt.

» Stellen Sie sicher, dass die Methodendauer kirzer oder gleich dem Intervall zwischen den
Injektionen ist, wie auf dem externen Gerat definiert.

Tipp! Um die Funktion zum Ausschneiden, Kopieren, Einfigen, Hinzufligen von Zeilen und
Entfernen von Zeilen zu 6ffnen, klicken Sie auf Manage Samples.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch*.

2. (Optional) Klicken Sie auf View, um die Spalten auszuwahlen, die im Arbeitsbereich
.Batch®“ angezeigt werden.

Tipp! Um eine vorhandene Charge zu verwenden, klicken Sie auf Open > Open.

Klicken Sie auf New.
(Optional) Um das Plattenlayout als Referenz bei der Auswahl oder Bestatigung von
Probenpositionen zu verwenden, klicken Sie auf Plate Layout.
Das Plattenlayout gibt automatisch die Well- und Flaschchenpositionen fir nicht
zugewiesene Proben an.

5. Geben Sie die Chargeninformationen im Raster ein.
Eine Beschreibung der Spalten im Raster finden Sie in der Tabelle: Tabelle 5-1.
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Tipp! Der Arbeitsbereich ,Batch” bietet die folgenden Funktionen, um das Erstellen von
Chargen zu vereinfachen:

* Der Inhalt einiger Zellen, z. B. der Zelle Sample Type, kann aus einer Liste in der
Zelle ausgewahlt werden. Klicken Sie auf die rechte Seite der Zelle, um die Liste
anzuzeigen.

» Die zweite und nachfolgende Zeilen, die zu einer Charge hinzugefugt werden, werden
automatisch mit den Werten der vorherigen Zeile gefullt.

» Der Benutzer kann eine einzelne Zelle kopieren, indem er die Zelle auswahlt, auf
die rechte untere Ecke der Zelle klickt und dann zur letzten Zeile zieht, in die der
Zellinhalt kopiert werden soll.

* Der Benutzer kann eine Gruppe von Zellen in der gleichen Zeile kopieren, indem er
die Zellen markiert, auf die untere Ecke der rechten Zelle klickt und dann zur letzten
Zeile zieht, in die der Zelleninhalt kopiert werden soll.

» Der Benutzer kann eine Reihe von Werten kopieren, indem er aufeinanderfolgende
Werte in zwei Zeilen eingibt, beide Zellen markiert, auf die untere rechte Ecke der
unteren Zelle klickt und zur letzten Zeile der Reihe zieht.

+ Mit den Befehlen ,Copy“ (Ctrl+C) und ,Paste” (Ctrl+V) kann der Benutzer den Inhalt
einer Zelle oder einer Gruppe von Zellen kopieren und dann an der neuen Position
einfigen.

Hinweis: LC-Spalten sind erst verfugbar, wenn eine LC-Methode ausgewahlt wird.

Tipp! Verwenden Sie eine der folgenden Methoden, um die Charge so zu konfigurieren,
dass die Probe nach ihrer Erfassung automatisch verarbeitet wird:

* Wahlen Sie eine vorhandene Results File aus, um eine integrierte
Verarbeitungsmethode zu verwenden. Die Probe wird mit der integrierten Methode
der entsprechenden Ergebnisdatei verarbeitet.

» Loschen Sie das Feld Results File, um eine neue Verarbeitungsmethode zu
verwenden. Wenn das Feld Results File geldscht wird, wird das Feld Processing
Method verfligbar. Wahlen Sie eine Processing Method aus und geben Sie dann
einen neuen Namen fir die Results File ein. Die Probe wird mit der ausgewahlten
Verarbeitungsmethode verarbeitet.

Bei der Verarbeitung im nicht zielgerichteten Screening-Arbeitsablauf kann keine
Vergleichsprobe fir die automatische Verarbeitung ausgewahlt werden. Bei
Verarbeitungsmethoden, die den AutoPeak-Algorithmus verwenden, erstellt die Software
das Integrationsmodell immer mit den Proben, die zur Erstellung der Methode verwendet
werden.

6. (Optional) Definieren Sie die Komponentenkonzentrationen. Siehe Abschnitt: Eine
Komponentenkonzentration hinzufligen

7. (Optional) Befolgen Sie die folgenden Schritte, um Entscheidungsregeln auf die Charge

anzuwenden:
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a. Aktivieren Sie das Kontrollkastchen Decision Rules.

b. Klicken Sie auf Decision Rules und wahlen Sie dann Apply flr jede
Entscheidungsregel aus, die auf die Charge angewandt werden soll. Zum
Hinzufligen von Entscheidungsregeln, siehe Abschnitt: Eine Entscheidungsregel
hinzufligen.

c. Klicken Sie auf Save.

Hinweis: Wenn die Option Decision Rules ausgewahlt ist und mindestens eine
Entscheidungsregel fiir eine Charge aktiv ist, dann wird Decision Rules: Active neben
dem Chargennamen im Arbeitsbereich ,Queue” angezeigt. Wenn das aktive Projekt sich
im Netzwerk befindet und das Netzwerk nicht verfiigbar ist, dann wird der Text Decision
Rules: Disabled angezeigt.

8. Charge speichern:

a. Kilicken Sie auf Save As.
Das Dialogfeld ,Save as Batch® wird geoffnet.

b. Geben Sie im Feld File Name einen Dateinamen ein und klicken Sie dann auf Save.

9. Stellen Sie sicher, dass die Sadulenofentemperatur erreicht wird, bevor Sie die Charge
Ubergeben.

10. Stellen Sie sicher, dass das System mit der in der Charge verwendeten MS- und LC-
Methode aquilibriert wurde.

11. Ubergeben Sie die Charge. Siehe Abschnitt: Ubergeben einer Charge.

Verwenden der Funktion ,,Plate Layout“ zum Erstellen einer
Charge (LC-System)
Mit der Funktion ,Plate Layout® wird eine grafische Darstellung der Rack- und Plattenstruktur

ermdglicht, die verwendet werden kann, um das Raster im Arbeitsbereich ,Batch*
aufzufillen.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Batch*.
2. Wahlen Sie eine MS Method aus.

3. Wahlen Sie eine LC Method aus.
Das LC-System muss aktiv sein.

4. Geben Sie den Namen der Data File ein, in der die erfassten Daten gespeichert werden.

Wahlen Sie die Processing Method aus, mit der die erfassten Daten verarbeitet
werden.

6. Geben Sie den Namen der Results File ein, in der die verarbeiteten Daten gespeichert
werden.

7. Klicken Sie auf Plate Layout.
Das Fenster Plate Layout 6ffnet sich und zeigt standardmaRig eine grafische Darstellung
der Platte an.

8. Legen Sie die Eigenschaften fir die Platte fest.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F
76/273



Bedienungsanweisungen — Erfassung

10.

11.

12.

13.

Das Fenster wird aktualisiert und zeigt nun eine grafische Darstellung des gewahlten
Plattentyps an.

Klicken Sie in der grafischen Darstellung auf eine Probenposition.

Die ausgewahlte Probenposition ist vollstandig in der grafischen Darstellung
hervorgehoben. Der Arbeitsbereich Batch wird aktualisiert, beginnend mit der ersten
Zeile, in der die Probenposition nicht vollstandig definiert ist, d. h. einer Zeile, in der
der Rack Type, der Plate Type (wenn Wells verwendet werden) und die Werte der Vial
Position nicht enthalten sind. Das Raster zeigt die Probenpositionen entsprechend an.

Klicken Sie weiterhin nach Bedarf auf die Probenpositionen in der grafischen
Darstellung, um das Raster im Arbeitsbereich Batch aufzufillen.

Wenn Probenpositionen im Raster im Arbeitsbereich Batch eingegeben werden, wird die
grafische Darstellung entsprechend aktualisiert.

Tipp! Um alle Daten, die mit einem bestimmten Racktyp verbunden sind, zu entfernen,
klicken Sie auf Clear All. Wenn anhand des ausgewahlten Racktyps eine Platte erkannt
wird, werden im Men( unter Clear All die Optionen Clear Front und Clear Back
angezeigt.

Um eine ausgewahlte wiederholte Probenposition anzugeben, klicken Sie auf die
Probenposition in der grafischen Darstellung.

In der grafischen Darstellung des Plattenlayouts ist die Probenpositionswiederholung mit
einer farbigen Umrandung dargestellt, und das Raster im Arbeitsbereich Batch enthalt
die entsprechenden Daten.

Abbildung 5-11: Plattenlayout — Probenpositionswiederholung (Position 1)
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Hinweis: Nicht ausgewahlte Proben sind in grau dargestellt, und Positionen, die einmal
ausgewahlt wurden, sind in blau mit grauem Rahmen dargestellt.

Um den Probenindex in der grafischen Darstellung zu sehen, bewegen Sie den Cursor
Uber die hervorgehobene Probenposition.
Ein Tooltip zeigt den Probenindex an.

Wenn alle Positionen zugewiesen und Uberpruft wurden, klicken Sie auf Close im
Fenster Plate Layout und klicken Sie anschlieRend auf Save im Arbeitsbereich Batch.
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Verwenden der Funktion ,,Plate Layout” zum Erstellen einer
Charge (Echo® MS System)

Mit der Funktion ,Plate Layout® wird eine grafische Darstellung der Proben-Well-Platten
ermoglicht, die verwendet werden kann, um das Raster im Arbeitsbereich ,Batch®
aufzufillen.

1.

Offnen Sie den Arbeitsbereich "Batch*.

2. \Vervollstandigen Sie die erste Zeile des Chargenrasters:

a. Wahlen Sie eine MS Method aus.

b. Wahlen Sie eine AE Method aus.

c. Geben Sie den Namen der Data File ein, in der die erfassten Daten gespeichert

werden.

d. Wahlen Sie die Processing Method aus, mit der die erfassten Daten verarbeitet

werden.

e. Geben Sie den Namen der Results File ein, in der die verarbeiteten Daten

gespeichert werden.

3. Klicken Sie auf Plate Layout.

Das Fenster ,Plate Layout® 6ffnet sich und zeigt standardmaRig eine grafische

Darstellung der Well-Platte an. AnschlieRend wird im Fenster der Plattentyp angezeigt,

der zuletzt verwendet wurde, bzw. der Plattentyp, der fir eine aktuell hervorgehobene

Probe angegeben wurde.

4. Wahlen Sie den Plate Type aus.

Das Fenster wird aktualisiert und zeigt nun eine grafische Darstellung des gewahlten

Plattentyps an.

5. Klicken Sie fur das Feld Sequence auf das Symbol, das die Reihenfolge darstellt, in der
Proben auf der Platte angeordnet sind. Folgende Optionen sind vorhanden:

» Z-Seq (Z-Sequenz): Die Anordnung der Proben erfolgt von links nach rechts in der
ersten Zeile, dann von links nach rechts in der zweiten Zeile usw.

* N-Seq (N-Sequenz): Die Anordnung der Proben erfolgt von oben nach unten in der
ersten Spalte, dann von oben nach unten in der zweiten Spalte usw.

* R-Ser-Seq (Reihen-Serpentinen-Sequenz): Die Anordnung der Proben erfolgt von
links nach rechts in der ersten Zeile, dann von rechts nach links in der zweiten Zeile,
dann von links nach rechts in der dritten Zeile usw.

* C-Ser-Seq (Spalten-Serpentinen-Sequenz): Die Anordnung der Proben erfolgt von
oben nach unten in der ersten Spalte, dann von unten nach oben in der zweiten
Spalte, dann von oben nach unten in der dritten Spalte usw.

6. Klicken Sie in der grafischen Darstellung auf die Probenpositionen, die der Charge
hinzugefugt werden sollen, wahlen Sie die Sequenz aus und klicken Sie dann auf Add
Selected.
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Tipp! Um alle Proben hinzuzufligen, klicken Sie auf Select All. Um die gesamte
Auswahl zu loschen, klicken Sie auf Remove All.

Tipp! Ziehen Sie die Maus Uber mehrere Wells, um diese auszuwahlen.

Die ausgewahlten Proben werden dem Raster im Arbeitsbereich ,Batch“ hinzugeflugt.
7. Klicken Sie auf Close.
8. \Vervollstandigen Sie die ubrigen Felder im Chargenraster.
9. (Optional) Speichern Sie die Charge.
10. Ubergeben Sie die Charge. Siehe Abschnitt: Ubergeben einer Charge.

Komponentenkonzentrationen verwalten
Eine Komponentenkonzentration hinzufugen
Die Charge enthalt Komponentenkonzentrationen, die in der MS-Methode, der

Verarbeitungsmethode oder der ,Results Table® definiert sind. Mit diesem Verfahren kdnnen
Sie zusatzliche Komponentenkonzentrationen hinzufiigen.

Hinweis: Mit diesem Verfahren hinzugefligte Komponentenkonzentrationen kénnen

fur Proben des Typs QualityControl und Standard bearbeitet werden.
Komponentenkonzentrationen werden ebenfalls zu einer Charge hinzugefugt, wenn eine
Verarbeitungsmethode, die Komponenten enthalt, fir eine Probe definiert wird. Die durch die
Verarbeitungsmethode hinzugefiigten Komponentenkonzentrationen sind nur fir Proben mit
Verarbeitungsmethoden, die die Komponente enthalten, editierbar.

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch* auf Component Concentrations ().
2. Klicken Sie auf Manage Components > Add Component.

3. Geben Sie den Namen der Component ein.
4

Klicken Sie auf OK.
Die neue Komponentenkonzentration wird der aktuellen Charge hinzugefugt.

Loschen einer Komponentenkonzentration

Mit diesem Verfahren kdnnen Sie eine Komponentenkonzentration aus der Charge
entfernen.

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch® auf Component Concentrations ().

2. Klicken Sie auf Manage Components > Remove Component.

Eine Liste der Komponenten wird angezeigt. Sie enthalt alle Komponenten, die mit
dem Befehl Add Component Concentration hinzugefugt wurden oder wenn eine MRM-
Methode oder Verarbeitungsmethode zur Charge hinzugeflgt wurde.

Wahlen Sie die Komponente aus der Liste aus.
4. Klicken Sie auf OK.
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Entscheidungsregeln verwalten
Eine Entscheidungsregel hinzufigen

Mit diesem Verfahren kdnnen Sie eine Entscheidungsregel hinzufligen.

1.

Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch“ auf Decision Rules.
Das Dialogfeld ,Decision Rules” wird geoffnet.

Klicken Sie auf Add Rule.
Das Dialogfeld ,Decision Rule Configuration® wird gedffnet.

Geben Sie einen Namen flr die Entscheidungsregel ein.

Definieren Sie die Eigenschaften flr die Entscheidungsregel, einschliel3lich der
Markierungsregel, wenn die Entscheidungsregel evaluiert wird, und der Antwort. Siehe
das Dokument: Hilfesystem.

Klicken Sie auf Save, um die Entscheidungsregel zu speichern.

Klicken Sie auf Save, um das Dialogfeld zu schliel3en.

Hinweis: Wenn der Benutzer im Dialogfeld ,Decision Rules® nicht auf Save klickt, wird
die neue Entscheidungsregel nicht gespeichert.

Eine Entscheidungsregel andern

1.

Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch“ auf Decision Rules.
Das Dialogfeld ,Decision Rules” wird geoffnet.

Klicken Sie auf den Decision Rule Name der Entscheidungsregel, die gedndert werden
soll.
Das Dialogfeld ,Decision Rule Configuration® wird geoffnet.

Andern Sie den Decision rule name und die Einstellungen fiir die Entscheidungsregel,
einschlief3lich der Markierungsregel, wenn die Entscheidungsregel evaluiert wird, und
der Antwort. Siehe das Dokument: Hilfesystem.

Klicken Sie auf Save, um die Entscheidungsregel zu speichern.

Klicken Sie auf Save, um das Dialogfeld zu schliel3en.

Hinweis: Wenn der Benutzer im Dialogfeld ,Decision Rules” nicht auf Save klickt, wird
die neue Entscheidungsregel nicht gespeichert.

Eine Entscheidungsregel I6schen

Mit diesem Verfahren kdnnen Sie eine Entscheidungsregel |I6schen.

1.

Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch“ auf Decision Rules..
Das Dialogfeld ,Decision Rules” wird geoffnet.

2. Klicken Sie auf die Flagging Rule Used.
Klicken Sie auf Delete Rule, um die Entscheidungsregel zu I6schen.
4. Klicken Sie auf Save.
SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F

80/273



Bedienungsanweisungen — Erfassung

Eine duplizierte Regel erstellen
Mit diesem Verfahren konnen Sie eine duplizierte Regel erstellen.

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch” auf Decision Rules.
Das Dialogfeld ,Decision Rules” wird gedffnet.

2. Klicken Sie auf die Entscheidungsregel, die dupliziert werden soll.
3. Klicken Sie auf Duplicate Rule.

4. Klicken Sie auf Save.

Entscheidungsregeln importieren
Mit diesem Verfahren kdnnen Sie Entscheidungsregeln importieren.

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch” auf Decision Rules.
Das Dialogfeld ,Decision Rules” wird geoffnet.

2. Klicken Sie auf Import List.

3. Navigieren Sie zur Textdatei, die importiert werden soll, wahlen Sie sie aus, und klicken
Sie dann auf Open.

4. Klicken Sie auf Save.

Entscheidungsregeln exportieren

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Batch” auf Decision Rules.
Das Dialogfeld ,Decision Rules” wird geoffnet.

2. Klicken Sie auf Export List.

3. Navigieren Sie zu dem Ordner, in dem die Textdatei gespeichert werden soll, geben Sie
einen Dateinamen ein und klicken Sie dann auf Save.

4. Klicken Sie auf Cancel.

Aquilibrieren des Systems

Aquilibrieren Sie das System am Anfang des Tages, bevor eine neue Methode verwendet
wird oder bevor eine Charge Uibermittelt wird. Durch die Aquilibrierung werden das
Massenspektrometer und das LC-System oder das Echo® MS-System fiir die nachste Probe
oder die nachste Charge aufgewarmt und vorbereitet.

1. Klicken Sie im Statusfeld auf Equilibrate.
Das Dialogfeld ,Equilibrate” wird gedffnet.

2. Wabhlen Sie eine MS-Methode in der Liste MS Method aus.
3. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:
* Wahlen Sie eine LC-Methode in der Liste LC Method aus.
* Wahlen Sie eine AE-Methode in der Liste AE Method aus.

4. Geben Sie die Aquilibrierungszeit im Feld Time (min) in Minuten ein.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme
81/273



Bedienungsanweisungen — Erfassung

(Echo® MS Systeme) Es wird eine Aquilibrierungszeit von mindestens 10 Minuten
empfohlen.

5. Klicken Sie auf OK.
Wenn die Aquilibrierung abgeschlossen ist, ist der Systemstatus des Statusfelds
.Ready".

Tipp! Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Queue*, um den Fortschritt der Aquilibrierung zu
Uberwachen. Der Arbeitsbereich ,Queue” zeigt an, wie lange die Aquilibrierung dauern
wird. Um die Aquilibrierung anzuhalten, bevor sie abgeschlossen ist, klicken Sie im
Arbeitsbereich ,Queue” auf Stop.

Ubergeben einer Charge

Voraussetzungen

+ Aquilibrieren des Systems.

+ Offnen Sie eine Charge im Arbeitsbereich ,Batch.

1. Klicken Sie auf Submit.
Das Dialogfeld ,Submit Samples® wird gedffnet.

2. Kilicken Sie zum Fortfahren auf OK.

Falls oben im Bildschirm Fehler angezeigt werden, beheben Sie diese und klicken Sie
erneut auf Submit. Die Charge wird der Warteschlange erst hinzugefugt, wenn alle
Fehler behoben wurden.

Tipp! Wenn die Warteschlange nicht gestartet wird, navigieren Sie zum Arbeitsbereich
,Queue” und klicken Sie auf Start auf der Menlleiste.

Ubergeben einer Einzelprobe an die Warteschlange aus
dem Arbeitsbereich ,,Batch*

Voraussetzungen

+ Aquilibrieren des Systems.

+ Offnen Sie eine Charge im Arbeitsbereich ,Batch*.

1.  Wahlen Sie die Zeilenindexnummer der Probe aus.

2. Klicken Sie auf Submit.
Das Dialogfeld ,Submit Samples* wird geoffnet.

3. Klicken Sie zum Fortfahren auf OK.

Falls oben im Bildschirm Fehler angezeigt werden, beheben Sie diese und klicken Sie
erneut auf Submit. Die Charge wird der Warteschlange erst hinzugefligt, wenn alle
Fehler behoben wurden.
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Tipp! Wenn die Warteschlange nicht gestartet wird, navigieren Sie zum Arbeitsbereich
,Queue” und klicken Sie auf Start auf der Menlleiste.

Einreichen mehrerer Proben an die Warteschlange aus dem
Arbeitsbereich ,,Batch*

Voraussetzungen

+ Aquilibrieren des Systems.

+ Offnen Sie eine Charge im Arbeitsbereich ,Batch*.

1. Fdhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

» Halten Sie Ctrl gedriickt, wahrend Sie auf die Zeilenindexnummer jeder Probe
klicken.

» Ziehen Sie durch die Liste der Indexnummern auf oder ab.

Hinweis: Proben werden in der Reihenfolge hinzugefiigt, in der sie ausgewahlt
wurden, nicht entsprechend ihrer Anzeige in der Charge.

2. Klicken Sie auf Submit.
Das Dialogfeld ,Submit Samples* wird geoffnet.

3. Klicken Sie zum Fortfahren auf OK.

Falls oben im Bildschirm Fehler angezeigt werden, beheben Sie diese und klicken Sie
erneut auf Submit. Die Charge wird der Warteschlange erst hinzugefugt, wenn alle
Fehler behoben wurden.

Tipp! Wenn die Warteschlange nicht gestartet wird, navigieren Sie zum Arbeitsbereich
»,Queue“ und klicken Sie auf Start auf der Menlleiste.

Arbeitsbereich ,,Queue*

Im Arbeitsbereich ,Queue” wird Folgendes angezeigt:

* Warteschlangenstatus
» Chargenstatus

* Probenerfassungs- und -verarbeitungsstatus

In diesem Arbeitsbereich kann der Benutzer Chargen und Proben in der Warteschlange
verwalten.

StandardmaRig werden die Proben nicht in der Warteschlange angezeigt. Die
Probeninformationen werden unter der Chargenbezeichnung ausgeblendet. Chargenstatus,
Chargenbezeichnung, Anzahl der Proben in der Charge sowie die zur Erfassung der
aktuellen Charge verbleibende Zeit werden angezeigt.
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Hinweis: Wenn das Echo® MS-System verwendet wird, werden im Arbeitsbereich ,Queue®
nur Chargeninformationen angezeigt. Probeninformationen sind nicht verfiigbar.

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Hinweis: Daten werden gleichzeitig in einer SCIEX OS wiff2-Datei und einer wiff-Datei
erfasst, die mit der Analyst-Software kompatibel sind.

Hinweis: Verandern Sie die Position des integrierten Umleitventils wahrend der
Probenerfassung nicht manuell.

Abbildung 5-12: Arbeitsbereich ,,Queue*
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Tabelle 5-3: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Queue*

Bezeichnung Beschreibung

Batch Name Der Name der Charge, die an die Warteschlange ibergeben wurde,
die Anzahl der Proben in der Charge und der Verarbeitungsstatus
der Entscheidungsregel.

Die Warteschlange enthalt eine Zeile fiir jede Charge. Die Charge
ist standardmaRig ausgeblendet. Sie kann jedoch erweitert werden,
sodass alle Proben in der Charge angezeigt werden. Fir jede Probe
werden Informationen in den folgenden Spalten angezeigt.

Hinweis: Bei Chargen mit Entscheidungsregelverarbeitung verzogert
die Software die Erfassung der nachsten Probe, um die Verarbeitung
der aktuellen Probe abschlieRen zu kdnnen. Wenn die Verarbeitung
nicht innerhalb der zulassigen Zeit abgeschlossen wird, werden die
Entscheidungsregeln deaktiviert. Die Verzogerungszeit ist das 1,5-
fache der Erfassungszeit.

Acquisition Status |(Erfassungsstatus) Der Status der Datenerfassung. Informationen
zu den Statussymbolen finden Sie im Abschnitt: Symbole der
Warteschlange.

Est. Start Time (Gesch. Startzeit) Die Zeit, zu der die Erfassung dieser Probe
gestartet wurde.

Acquisition Time (Erfassungszeit) Die Zeit, die zur Erfassung der Probe bendtigt

wurde.
Sample Name (Probenname) Der Name der Probe, wie in der Charge angegeben.
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Tabelle 5-3: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Queue” (Fortsetzung)

Bezeichnung

Beschreibung

Sample ID (Proben-ID) Die ID der Probe, wie in der Charge angegeben.

Barcode (Strichcode) Der Strichcode des Probenflaschchens, wie in der
Charge angegeben.

Rack Code (Rackcode) Die ID des LC-Racks, wie in der Charge angegeben.

Rack Position

(Rack-Position) Der Einbauort des LC-Racks, wie in der Charge
angegeben.

Plate Code

(Plattencode) Die ID der LC-Platte, wie in der Charge angegeben.

Plate Position

(Plattenposition) Der Einbauort der LC-Platte, wie in der Charge
angegeben.

Vial Position

(Flaschchenposition) Die Position der Probe in LC-Platte oder -Rack.

MS Method

(MS-Methode) Die MS-Methode, wie in der Charge angegeben.

LC Method

(LC-Methode) Die LC-Methode, wie in der Charge angegeben.

Injection Volume

(Injektionsvolumen) Die Menge der injizierten Probe.

Data File

(Datendatei) Der Name der Datendatei, in der die Daten erfasst
werden sollen.

Scanned Barcode

(Gescannter Strichcode) Die ID des Probenflaschchens.

User

(Benutzer) Der Name des Benutzers, der die Charge tbermittelt hat.

Project

(Projekt) Das Projekt, in dem die Datendatei gespeichert wird.

Data File Status

(Status der Datendatei) Der Status der Datendatei.

Auto Processing
Status

(Status der automatischen Verarbeitung) Der Status der
Datenverarbeitung. Informationen zu den Statussymbolen finden Sie
im Abschnitt: Symbole der Warteschlange.

Processing Method

(Verarbeitungsmethode) Die Verarbeitungsmethode, mit der die
erfassten Daten verarbeitet werden. Wenn eine vorhandene
Ergebnisdatei verwendet wird, enthalt diese Spalte den Text
*Embedded Method*.

Results File

(Ergebnisdatei) Die Datei, in die die verarbeiteten Daten geschrieben
werden.

Decision Rule
Status

(Status der Entscheidungsregel) Der Markierungsstatus einer Probe
und die von der Entscheidungsregel ausgefiihrte Aktion.

Decision Rule
Summary

(Entscheidungsregel - Zusammenfassung) Der Name der
Entscheidungsregel, die ausgel6st wird.
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Warteschlange verwalten

Die Erfassung beginnt, nachdem die Proben aus dem Arbeitsbereich ,Batch® ibergeben
wurden. Stellen Sie vor der Ubergabe einer Charge sicher, dass das System &quilibriert ist.
Siehe Abschnitt: Aquilibrieren des Systems.

Hinweis: Lassen Sie die Probe erneut durchlaufen, wenn die Probenerfassung

nicht normal abgeschlossen wurde. Wenn ein Abbruch auf eine Unterbrechung der
Stromzufuhr zuriickzufihren ist, wird die Temperatur des Einsatzes des Autosamplers nicht
aufrechterhalten und die Unversehrtheit der Probe ist unter Umstanden nicht mehr gegeben.

Verwenden Sie die Funktionen in der folgenden Tabelle, um die Proben und Chargen in der

Warteschlange zu verwalten.

Tabelle 5-4: Funktionen des Arbeitsbereichs ,,Queue*

Ziel

Aufgabe

Spalten anzeigen oder
ausblenden.

Klicken Sie auf Manage > Display Columns. Siehe
Abschnitt: Spalten anzeigen oder ausblenden.

Alle Proben in der Charge
anzeigen.

Klicken Sie auf

Alle Proben in der Charge
reduzieren.

Klicken Sie auf 4.

Die Erfassung starten.

Klicken Sie auf Start. Aquilibrieren Sie das System, bevor
Sie Proben erfassen.

Den Status erfasster Proben
anzeigen.

Doppelklicken Sie auf die Uberschrift der Charge.

Die ausgewahlten Proben
erneut erfassen.

1. Klicken Sie auf die Proben.

2. Klicken Sie auf Manage > Reacquire samples.

Die ausgewahlten Proben
I6dschen.

1. Klicken Sie auf die Proben.

2. Klicken Sie auf Manage > Delete samples.

Alle Proben unterhalb
der ausgewahlten Probe
[6schen.

1. Klicken Sie auf die Probe.

2. Klicken Sie auf Manage > Delete samples below row
selection.

Alle erfassten Chargen
oder Proben aus der
Warteschlange entfernen.

Klicken Sie auf Manage > Clear queue.

Den Fokus von
einer ausgewahlten Zeile
entfernen.

Klicken Sie auf Manage > Clear all selections.
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Tabelle 5-4: Funktionen des Arbeitsbereichs ,,Queue* (Fortsetzung)
Ziel Aufgabe

Die ausgewahlte Charge 1. Klicken Sie die Uberschrift der Charge an.
oder Probe an die erste
Stelle der Warteschleife
verschieben.

2. Klicken Sie auf Manage > Move row to top.

Hinweis: Es konnen ausschlielllich einzelne Chargen oder
Proben, die noch nicht erfasst wurden, verschoben werden.

Die ausgewahlte Probe in 1. Klicken Sie auf die Probe.
der Warteschlange nach

oben verschieben. 2. Klicken Sie auf Manage > Move row up.

Hinweis: Es kdnnen ausschliefRlich einzelne Proben, die
noch nicht erfasst wurden, verschoben werden.

Die ausgewahlte Probe in 1. Klicken Sie auf die Probe.
der Warteschlange nach

. 2. Klicken Sie auf Manage > Move row down.
unten verschieben.

Hinweis: Es kdnnen ausschlief3lich einzelne Proben, die
noch nicht erfasst wurden, verschoben werden.

Alle Proben und Chargen Klicken Sie auf Manage > Collapse all rows.
reduzieren.

Alle Proben und Chargen Klicken Sie auf Manage > Expand all rows.

anzeigen.

Daten aus einer Probe Fihren Sie einen der folgenden Schritte aus:

anzeigen, die gerade erfasst [+ Doppelklicken Sie auf die Probe, die gerade erfasst wird.
wird.

Hinweis: Doppelklicken Sie auf eine der Spalten links
neben der Spalte Processing Status.

» Klicken Sie im Feld ,Data Acquisition“ auf Open data

exploration to view real time data ().

Daten einer erfassten Probe | Doppelklicken Sie auf das griine Hakchen in der Spalte

anzeigen.
J Acquisition Status ( @ )-

Erstellte Ergebnisdatei Doppelklicken Sie auf das griine Hakchen in der Spalte
anzeigen. . ®
Processing Status ( ).
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Tabelle 5-4: Funktionen des Arbeitsbereichs ,,Queue* (Fortsetzung)
Ziel Aufgabe

Gescannte Flaschchen mit 1. Klicken Sie auf Manage > Display Columns.

Strichcodes anzeigen. 2. Aktivieren Sie das Kontrollkastchen Barcode oder

Scanned Barcode oder beide im Dialogfeld ,Select
Columns*. Siehe Abschnitt: Spalten anzeigen oder
ausblenden.

3. Kilicken Sie auf OK.

Die Warteschlange stoppen. |1. Klicken Sie auf Stop.

2. Wahlen Sie Stop now oder Stop after the current
tasks are completed aus.

3. Klicken Sie auf OK.

Die Verarbeitung aller 1. Klicken Sie auf Cancel remaining processing.
verbleibenden Proben in der > Kilicken Sie auf Yes.
Warteschlange stoppen.

Die Warteschlange drucken. |Klicken Sie im Meni des Arbeitsbereichs auf Print.

Spalten anzeigen oder ausblenden

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Queue” auf Manage > Display Columns.

2. Aktivieren oder deaktivieren Sie im Dialogfeld ,Display Columns® die Spalten-
Kontrollkastchen nach Bedarf. Eine Beschreibung der Spalten finden Sie in der Tabelle:
Tabelle 5-3.
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Abbildung 5-13

: Dialogfeld ,,Display Columns*

Display Columns

Sebect the columns te display:

v

v

Acquisition Status
Est. Start Time
Acquisition Time
Sample Mame
Sarmple 1D
Barcode

Rack Code

Rack Position
Plate Code

Plate Position

Vial Pasition

MS Method

LC Methed
Inpection Volume {ul)
Data File

Seanned Barcode
User

Project

Data File Status
Processing Status
Processing Methed

Results File

3.

ok il concel ]

Klicken Sie auf OK.

Symbole der Warteschlange

Tabelle 5-5: Symbole der Warteschlange

Symbol |Name Beschreibung
" Erweiterungspfeil Zeigt die Proben in der Charge an.
4 Reduzierpfeil Blendet die Proben in der Charge aus.
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Tabelle 5-6: Erfassungsstatus — Symbole

Symbol’

Name

Beschreibung

~

Completed

(Gilt nicht fiir Echo® MS Systeme) Die Probe

oder die gesamte Charge wurde erfolgreich erfasst.
Doppelklicken Sie auf dieses Symbol, um die Probe im
Arbeitsbereich ,Explorer” zu 6ffnen.

(Echo® MS-Systeme) Die Charge wurde erfolgreich
erfasst. Doppelklicken Sie auf dieses Symbol, um die
Charge im Arbeitsbereich ,Explorer® zu 6ffnen.

Warning

(Gilt nicht fiir Echo® MS-Systeme) Die Probe wurde
erfasst, aber der Benutzer hat die Erfassung gestoppt
oder erweitert.

(Echo® MS-Systeme) Die Probe wurde erfasst, aber der
Benutzer hat die Erfassung gestoppt oder erweitert.

Failed

(Gilt nicht fiir Echo® MS-Systeme) Die Probe oder
irgendeine Probe in der Charge wurde nicht erfolgreich
erfasst.

(Echo® MS-Systeme) Die Probe oder irgendeine Probe
in der Charge wurde nicht erfolgreich erfasst.

Failed

(Gilt nicht fiir Echo® MS-Systeme) Die Kalibrierprobe hat
die Akzeptanzkriterien nicht erfillt. Doppelklicken Sie auf
das Symbol, um den Statusbericht anzuzeigen.

(Echo® MS-Systeme) Die Kalibriercharge hat die
Akzeptanzkriterien nicht erflillt. Doppelklicken Sie auf
das Symbol, um den Statusbericht anzuzeigen.

O

In Progress

Die Probe oder die Charge wird gerade erfasst.

Waiting

Die Probe oder die Charge wurde noch nicht erfasst
oder wird zurzeit nicht erfasst.

Barcode Warning

Es ist ein Fehler beim Lesen eines Strichcodes oder
eine Nichtlbereinstimmung zwischen dem Strichcode-
Scan und der Probe aufgetreten.

1 Werden Entscheidungsregeln verwendet, kann der Erfassungsstatus durch die Entscheidungsregel
beeintrachtigt werden. Die Entscheidungsregel kann beispielsweise eine Probe abbrechen oder die
Warteschlange anhalten. Die Entscheidungsregel berticksichtigt alle Proben in der Charge und, wenn
die Proben in verschiedene Ergebnisdateien verarbeitet werden, dann ihre zugehdrigen Ergebnisdateien.
Selbst Proben, die in der Warteschlange nicht mehr sichtbar sind, werden berticksichtigt.
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Tabelle 5-7: Verarbeitungsstatus — Symbole

Symbol? |Name Beschreibung

& Completed (Gilt nicht fiir Echo® MS-Systeme) Die Probe wurde
erfolgreich verarbeitet. Doppelklicken Sie auf dieses
Symbol, um die Ergebnisdatei im Arbeitsbereich
»2Analytics“ zu 6ffnen.

(Echo® MS-Systeme) Die Charge wurde erfolgreich
verarbeitet. Doppelklicken Sie auf dieses Symbol, um
die Ergebnisdatei im Arbeitsbereich ,Analytics” zu

offnen.
Warning Die Verarbeitung wurde vom Benutzer gestoppt.
(X Failed (Gilt nicht fiir Echo® MS Systeme) Die Verarbeitung der

Probe ist fehlgeschlagen.

(Echo® MS-Systeme) Die Charge wurde nicht erfolgreich
verarbeitet.

In Progress (Gilt nicht fiir Echo® MS Systeme) Die Probe wird
verarbeitet.

O

(Echo® MS-Systeme) Die Charge wird gerade
verarbeitet.

Waiting (Gilt nicht fiir Echo® MS Systeme) Die Probe wurde noch
nicht verarbeitet.

(Echo® MS-Systeme) Die Charge wurde noch nicht
verarbeitet.

Tabelle 5-8: Entscheidungsregelstatus-Symbole

Symbol® | Name Beschreibung
4
v Flagging rule Die Probe erflillt die Anforderungskriterien fir die in der
passed Entscheidungsregel konfigurierte Markierungsregel.
Flagging rule Die Probe erflllt die marginalen Kriterien fur die in der
marginal Entscheidungsregel konfigurierte Markierungsregel.

2 Wenn die Spalte Processing Status leer ist, wurde fur die Probe keine Verarbeitungsmethode oder
Ergebnisdatei ausgewanhlt.

3 Die Markierungsstatussymbole und ihre Tooltips werden angezeigt, wenn der Benutzer die Maus Uber den
Entscheidungsregelnamen, den Markierungsregelnamen und die ausgefiihrte Aktion bewegt.

4 Wenn der Benutzer die Regel nach der Erfassung aller Standards bewerten méchte, dann werden die
Status der gekennzeichneten Proben riickwirkend aktualisiert.
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Tabelle 5-8: Entscheidungsregelstatus-Symbole (Fortsetzung)

Symbol

Name

Beschreibung

Flagging rule failed

Die Probe erflillt die Anforderungskriterien fir die in
der Entscheidungsregel konfigurierte Markierungsregel
nicht.

Queue stopped

Die Warteschlange wird basierend auf einer
Entscheidungsregel angehalten. Dieses Zeichen wird
auch angezeigt, wenn die Warteschlange angehalten
und die nachste Charge erfasst wird.

e

Sample injected

Die Probe wird basierend auf einer Entscheidungsregel
neu injiziert oder die Probe wird aus einem in der
Entscheidungsregel konfigurierten Flaschchen injiziert.

Tabelle 5-9: Datendateistatus-Symbole

Symbol

Name

Beschreibung

/

Transfer Complete

(Gilt nicht fiir Echo® MS-Systeme) Die Probe wurde
erfolgreich an das Netzwerk Ubertragen.

(Echo® MS-Systeme) Die Charge wurde erfolgreich an
das Netzwerkprojekt Ubertragen.

Transfer in Process

(Gilt nicht fiir Echo® MS-Systeme) Die Probe wird an das
Netzwerkprojekt Gbertragen.

(Echo® MS-Systeme) Die Charge wird an das
Netzwerkprojekt Ubertragen.

Transfer Failed

(Gilt nicht fiir Echo® MS Systeme) Die Ubertragung der
Probe ist fehlgeschlagen. SCIEX OS versucht erneut,
die Probe zu Ubertragen.

(Echo® MS-Systeme) Die Ubertragung der Charge ist
fehlgeschlagen. SCIEX OS versucht erneut, die Charge
zu Ubertragen.

Arbeitsbereich ,,MS Tune*

Eine Datei mit der Endung .dat wird von der Software erstellt, wenn die
Instrumentendaten gespeichert werden. Diese Datei kann verwendet werden, um friihere
Parametereinstellungen wiederherzustellen. Die Backupdatei (.dat-Datei) wird nach dem
Zeitpunkt benannt, zu dem die Datei erstellt wurde, und nicht nach dem Zeitpunkt, zu dem
die Datei gesichert wurde.

Hinweis: (SCIEX 4500-, 5500-, 5500+-, 6500- und 6500+-Systeme) Die
Instrumentenoptimierung darf nur mit der ESI-Sonde durchgefihrt werden.
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Hinweis: (SCIEX 7500-Systeme) Die Instrumentenoptimierung sollte mithilfe der
ANALYTICAL-Sonde und der entsprechenden E Lens-Technologie durchgefiihrt werden.
Intensitatsspezifikationen gelten nur flr diese Konfiguration.

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Optimieren des Detektors

Wenn die Empfindlichkeit des Systems niedrig ist, verwenden Sie dieses Verfahren, um sich
zu vergewissern, dass die Spannung des Detektors optimal ist. Wahrend des Verfahrens
kann die Spannung des Detektors Uber die Software angepasst werden, damit eine optimale
Empfindlichkeit gegeben ist. Wenn die Optimierung abgeschlossen ist, kann der Benutzer
den optimierten Wert speichern oder die Anderungen verwerfen.

Hinweis: Stellen Sie sicher, dass dieses Verfahren sowohl im ,High Mass“-Modus als auch
im ,Low Mass“-Modus durchgefihrt wird.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Tune®.

2. Wahlen Sie aus der Liste ,Tuning Procedures* eine der folgenden Optionen:

+ Wahlen Sie Positive Detector Optimization oder Negative Detector Optimization
aus.

* Wahlen Sie Detector Optimization.

Es wird die Seite ,Introduction® angezeigt. Hier sind der Zweck des
Optimierungsprozesses, etwaige Voraussetzungen sowie die Anweisungen aufgeflihrt.

3. Stellen Sie sicher, dass die Spritzenpumpe ordnungsgemal konfiguriert ist. Siehe das
Dokument: Systemhandbuch. Klicken Sie dann auf Next.

4. Stellen Sie sicher, dass das Spray stabil ist, und klicken Sie dann auf Next.

5. Folgen Sie den Anweisungen auf dem Bildschirm. Siehe das Dokument: Hilfesystem.
Der Optimierungsbericht wird angezeigt.

6. (Optional) Um den Bericht zu speichern, gehen Sie wie folgt vor:
a. Klicken Sie auf der Seite ,Report* auf Save report as.

b. Navigieren Sie zu dem Ordner, in dem der Bericht gespeichert werden soll, geben
Sie einen File name ein und klicken Sie dann auf Save.

Hinweis: Die Software speichert zudem die entsprechenden .wiff-Datendateien und den
Optimierungsbericht im selben Ordner.

7. Kilicken Sie auf Next.

8. Klicken Sie auf Save Settings.
Die folgende Meldung wird angezeigt: ,Tuning settings were saved®.
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MS-Scans abstimmen

Hinweis: Stellen Sie sicher, dass dieses Verfahren sowohl im ,High Mass“-Modus als auch
im ,Low Mass“-Modus durchgefihrt wird.

1.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Tune®“.

2. Klicken Sie auf Tuning Procedures > MS Scan Tuning.
Das Fenster ,MS Scan Tuning Settings" wird angezeigt.

3. Wahlen Sie die Option Verify MS scans oder die Option Tune and calibrate MS scans
aus. Siehe das Dokument: Hilfesystem.
Wenn Verify MS scans ausgewahlt ist, dann wahlen Sie Show tuning status aus, um
den Status ,Bestanden® oder ,Nicht bestanden® anzuzeigen.

4. Wahlen Sie das zu verwendende Tuningverfahren aus. Siehe das Dokument:
Hilfesystem.

5. Konfigurieren Sie die Verfahrenseinstellungen fir das ausgewahlte Tuningverfahren.
Klicken Sie auf Next.
Es wird die Seite ,Introduction“ angezeigt. Hier sind der Zweck des Tuningverfahrens,
etwaige Voraussetzungen sowie die Anweisungen aufgefliihrt. Siehe das Dokument:
Hilfesystem.

7. Klicken Sie auf Next.
Die Seite ,,Achieve Stable Spray“ wird angezeigt.
Abbildung 5-14: Beispiel: Stabiles Spray (Positive Polaritat, Modus ,,Low Mass*)
Achieve Slable Spray Pos Pass
Abbildung 5-15: Beispiel: Stabiles Spray (Negative Polaritat, Modus ,,High Mass*)
Achieve Stable Spray Neg Pass

8. Warten Sie, bis das Spray stabil ist, und klicken Sie dann auf Next.

9. Optimieren Sie das Gas 1 der lonenquelle. Siehe das Dokument: Hilfesystem.
Die Software bietet dem Benutzer eine Anleitung zur Optimierung der ausgewahlten
Scantypen und Scangeschwindigkeiten.
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10. Folgen Sie den Anweisungen auf dem Bildschirm.

Die Seite ,Report® zur Optimierung wird angezeigt. Die folgenden Abbildungen zeigen
Beispieldiagramme fiir das im Modus ,High Mass* durchgeflihrte Verfahren. Die
Abbildungen dienen nur zur Veranschaulichung. Wird das Verfahren im Modus ,Low
Mass* durchgefihrt, dann werden die Peaks 1522 (positiv) und 1566 (negativ) nicht
in den Diagrammen angezeigt. Die relevanten Peaks und Formen sind fur Q1- und
Q3-Scan-Typen ahnlich.

Abbildung 5-16: Beispiel: Positiver Q1-Scan (Modus ,,High Mass*)
.Cunﬁrrn Q1 Positive 10 Dalsec Pass

Sum of 10 spectra
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Abbildung 5-17: Beispiel: Negativer Q1-Scan (Modus ,,High Mass*)

Confirrn Q1 Negative 10 Dajses Pass
Sum of 10 spectra
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Abbildung 5-18: Beispiel: Positiver LIT-Scan (Modus ,,High Mass*)
Confirm Enhanced Positiee 1000 Da's Pass
Sum of 50 Spectra  DAC s viton 1001 Ot max vaewson 10T
W (ERL ] ' oS 165 W £47 1ol ' [ ]
s P ettt L L . Ot
RECTEPE Y L] &0 L] R i
A
Lol g ."\I.l. oz g rc.n 1,;_:)1 l g woll g
. b [ALTH Sl | . . N
N A 1 18 10 uE W oM M IoIN A% 41 M0 WS a0 a8 W 800 805 AN 15 A2
Hem Mim Maz  Actusl  SRsba Hem  Min  Max  Actsal  Sist Heem  Min Max Actusl  SEsbua Hem  Min  Max  Ackssl  Sisho
W T OO0 1RI000 103 04T Pasy Maxn Dl 000 206 300 2661519 Pan W AN DD A DD ST 2N Pamy Mlan BO% VD SO0 18D &0 JA1% Paa
Width QMO0 QA0 020 Pas Wk 01000 Q4000 QIS Pas Width Q00 DAD00 03145 Pum Wikh 01000 04000 0052 Pas
gy - - w— Pagp iery - - Sl Paiy by - == w— R iRy - -= Sl Pas
W 23 000 W 1521 572
1533 L
BRI
r I
T EIE B R R 18 T ]
e Min Max Actusl  Stabus Fem  Min Max Actual  Stetn
W SO0 S22 100 S22 O0E. Pas Masy PETLETE 1523072 W5X1SA18 Paid
Width  OM00 04000 00170 P wikh 01000 SA000 OB Pan
bty - S il Pasy Irdpradty - W Pan

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und

QTRAP Systeme
96/273

Softwarehandbuch
RUO-IDV-05-9804-DE-F



Bedienungsanweisungen — Erfassung

Abbildung 5-19: Beispiel: Negativer LIT-Scan (Modus ,,High Mass*)
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11. (Optional) Um den Bericht zu speichern, gehen Sie wie folgt vor:
a. Klicken Sie auf der Seite ,Report“ auf Save report as.

b. Navigieren Sie zu dem Ordner, in dem der Bericht gespeichert werden soll, geben
Sie einen File name ein und klicken Sie dann auf Save.

Hinweis: Die Software speichert zudem die entsprechenden .wiff-Datendateien und den
Optimierungsbericht im selben Ordner.

12. Klicken Sie auf Next.

13. Klicken Sie auf Save Settings.
Die folgende Meldung wird angezeigt: , Tuning settings were saved®.

Wiederherstellen der Instrumentendaten

Die Software generiert eine Kopie der Datei mit Instrumentendaten (.dat) und
aktualisiert dann die bestehende .dat-Datei immer dann, wenn der Benutzer die
Abstimmungseinstellungen am Ende des Abstimmungsverfahrens speichert. Zuvor
gespeicherte Einstellungen kdnnen mithilfe der Funktion Restore Instrument Data
wiederhergestellt werden.

Bei der Ausflihrung von jedem Abstimmungsverfahren werden die Berichte und
Datendateien erzeugt, um die optimierten Ergebnisse nachzuverfolgen. Die .wiff2-Datendatei
und der Bericht sind standardmafig unter ,D:\SCIEX OS Data\Optimization® zu finden.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,MS Tune®“.

2. Wahlen Sie im Menil Restore Instrument Data eine .dat-Datei mit einem frilheren
Zeitstempel aus, die wiederhergestellt werden soll.
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Abbildung 5-20: Dialogfeld ,,Instrument Tuning and Optimization“

Instrument Tuning and Optimization

0 Are you sure you want to restore instrument data file to
2013-01-03-10-41-477

3. (Optional) Zeigen Sie den Bericht fiir die wiederherzustellende .dat-Datei an, indem Sie
die folgenden Schritte ausfuhren:

a. Klicken Sie auf View Report.

b.  Wenn ein Bericht fur die ausgewahlte Datei mit Instrumentendaten generiert wurde,
navigieren Sie zu der Berichtsdatei und doppelklicken Sie darauf, um sie zu 6ffnen.

4. Klicken Sie auf Yes.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung 6

Arbeitsbereich ,,Explorer*

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Offnen der Proben

Bevor Sie Aufgaben zur Datentberprifung im Arbeitsbereich ,Explorer® durchflihren, 6ffnen
Sie die zu Uberprifenden Proben.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich Explorer.
2. Gehen Sie wie folgt vor, um eine einzelne Probe zu 6ffnen:

a. Klicken Sie auf File > Open Sample.
Der Dialog Select Sample wird gedffnet.

b. Navigieren Sie zu der gewunschten Probe und wahlen Sie diese aus.
c. Klicken Sie auf OK.

3. Gehen Sie wie folgt vor, um mehrere Proben zu &ffnen:
a. Klicken Sie auf File > Open Multiple Samples.

b. Wahlen Sie im Dialogfeld ,Select Samples® aus der Liste Available die Proben aus
und klicken Sie auf den Pfeil, um die Dateien in die Liste Selected zu verschieben.

Tipp! Um eine Probe auszuwahlen, klicken Sie auf das Pluszeichen vor der Datei,
klicken Sie auf die Probe und danach auf den Pfeil.

c. Klicken Sie auf OK.

Verifizieren des Vorhandenseins eines Analyten

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

1. Extrahieren Sie lonen. Siehe Abschnitt: Extrahieren von lonen.

2. (Optional) Zeigen Sie die Tabelle ,Data and Peaks* an. Siehe Abschnitt: Anzeigen der
Tabelle ,Data and Peaks".

3. Uberprifen Sie die Peak-Flache, die Intensitat sowie die Massen und Ladezustande der
Verbindungen.

Bei SCIEX Triple Quad-Systemen ist der Ladezustand nur fur Voll-Scan-Datentypen

verfugbar.
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Extrahieren von lonen

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Wird verwendet, um ein oder mehrere Uberlagerte extrahierte lonenchromatogramme (XICs)
zu berechnen, d. h. die Abbildung der Summe der Intensitat bzgl. eines gegebenen
Massebereichs in Abhangigkeit von der Retentionszeit.

1. Klicken Sie auf Show > Extract lon Chromatogram (XIC).

Abbildung 6-1: Menu ,,Show*: Extracted lon Chromatogram (XIC)

Show
Total lon Chromatogram (TIC Ctrl+T
g
Extracted lon Chromatogram (XIC) Ctrl+E
g
4 Base Peak Chromatogram (BPC) Ctrl+B

2.  Wenn sich das Dialogfeld ,Specify XIC Ranges*® 6ffnet, fihren Sie folgende Schritte aus:

a.

Geben Sie die Werte flr Center, Width und Compound ein oder importieren Sie
die Werte.

Hinweis: Der Standardtitel eines XIC enthalt die in den Zellen der jeweiligen Zeile
angezeigten Verbindungsnamen.

Tipp! Wenn der Modus Center/Width genutzt wird, kann eine chemische Formel
anstatt einer Masse flir den Wert Center angegeben werden. Wenn eine

neutrale Zusammensetzung wie H,O verwendet wird, wird automatisch ein Proton
hinzugefiigt (positiver Modus) oder abgezogen (negativer Modus). Beispielsweise
wird das m/z-Verhaltnis von H3O™ fiir den positiven Modus verwendet. Geben

Sie einen expliziten Ladungszustand an, indem Sie ,+n“ oder ,-n“ an die
Zusammensetzung anhangen. Dabei ist n der Ladungszustand. Wird n nicht
angegeben, wird angenommen, dass dieser 1 ist. Wenn beispielsweise HoONa*
angegeben wird, dann wird das m/z-Verhaltnis von H,ONa* unverandert verwendet.

(Optional) Passen Sie mithilfe der Optionen im Kontextmenu die Optionen fir die
lonenextraktion an. Weitere Informationen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Klicken Sie auf OK.
Falls das aktive Diagramm Uberlagerte Serien verschiedener Proben enthalt, 6ffnet
sich das Dialogfeld ,Process All Overlays?“.
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Abbildung 6-2: Dialogfeld ,,Process All Overlays?“

Process All Overlays? ot
Do you want to "Show XICs" for all overlsid dats sets o
anly the active one?

(@) Al Overlaid

() Active Only

[] Only show this dialog again if the shift key is down

0K Cancel

3. Wenn sich das Dialogfeld ,Select MRMs* 6ffnet, wahlen Sie die MRM aus, die im XIC
eingeschlossen werden sollen, und klicken Sie dann auf OK.

4. Wenn sich das Dialogfeld ,Process All Overlays?* 6ffnet, fiihren Sie die folgenden
Schritte aus:

a. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

+ Wahlen Sie All Overlaid aus, um Uberlagerte XICs fur alle verfigbaren Proben
Zu erzeugen.

+ Wahlen Sie Active Only aus, um nur von der derzeit aktiven Probe XICs zu
generieren.

b. Klicken Sie auf OK.

Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zuklinftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

Offnen eines Gesamtionenchromatogramms

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Ein Gesamtionenchromatogramm (TIC) wird erstellt, indem der Intensitatsbeitrag aller lonen
einer Serie von Massenscans summiert wird. Verwenden Sie das TIC, um den gesamten
Datensatz in einem einzigen Fenster anzuzeigen. Das TIC besteht aus den summierten
Intensitaten aller lonen in einem Scan, die in einem chromatografischen Teilfenster in
Abhangigkeit von der Zeit dargestellt werden.

1. Klicken Sie auf Show > Total lon Chromatogram (TIC).
Falls das aktive Diagramm Uberlagerte Serien verschiedener Proben enthalt, 6ffnet sich
das Dialogfeld Process All Overlays? .

2.  Wenn sich das Dialogfeld ,Process All Overlays?* offnet, flihren Sie die folgenden
Schritte aus:
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a. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

» Wabhlen Sie All Overlaid aus, um Uberlagerte TICs fiir alle verfigbaren Proben
Zu erzeugen.

* Wahlen Sie Active Only aus, um nur von der zurzeit aktiven Probe TICs zu
generieren.

b. Klicken Sie auf OK.

Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zuklinftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

3. Kilicken Sie mit der rechten Maustaste auf das TIC und verwenden Sie dann die
Funktionen des Kontextmenus.

Abbildung 6-3: Gesamtionenchromatogramm - Kontextmenii

IN File Edit Show Graph Process BioTo
Gadlern GAEEE®

e | i s
{ar 4 @ Remove Active Trace

- : IIIE: Rermove All Traces Except Active ®

1 Add Caption

Edit Caption @
@ Delete Caption

Delete All Captions @
@ Paste Image

Delete Image

RE—

Element Beschreibung

1 Verfligbar, wenn es mehr als eine Uberlagerte Spur gibt. Entfernt die
zurzeit aktive Kurve aus dem Diagramm. Um eine nicht aktive Linie aus
der Grafik zu entfernen, aktivieren Sie sie und wéahlen Sie dann diese
Funktion.

2 Verfugbar, wenn es mehr als eine Uberlagerte Spur gibt. Entfernt alle
bis auf die zurzeit aktive Spur. Wenn die Spur, die erhalten bleiben
soll, zurzeit nicht aktiv ist, aktivieren Sie sie und wahlen Sie dann diese
Funktion aus.
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Element Beschreibung

3 Fugt einem Diagramm Text hinzu.

Klicken Sie bei Bedarf auf Font, um die Schrift anzupassen, und klicken
Sie anschlielRend auf OK. Die Bildunterschrift wird an der (x, y)-Position
eingefiigt, an der der Benutzer mit der rechten Maustaste geklickt hat,
um das Menu zu 6ffnen.

Nachdem die Bildunterschrift eingeflgt wurde, kann sie an eine andere
Stelle gezogen werden. Wenn sie auf die X- oder Y-Achse gezogen
wird, wird der Ziehvorgang hiermit abgebrochen.

Die Bearbeitung der Zeichenfolgen ,\d’ und ,\u’ ist ein Sonderfall. Im
ersten Fall wird das unmittelbar darauf folgende Zeichen tief gestellt und
im zweiten Fall hochgestellt. In beiden Fallen werden die Sonderzeichen
nicht angezeigt. Dies ist insbesondere bei chemischen Formeln nitzlich.
Beispielsweise wird 'H\d30\u+* als H3;0* angezeigt.

4 Bearbeitet die ausgewahlte Beschriftung. Dieses Dialogfeld kann auch
durch Doppelklicken auf die Bildunterschrift gedffnet werden.

5 Léscht die ausgewahlte Beschriftung. Alternativ kdnnen Sie die
Bildunterschrift aus der Grafik ziehen, um sie zu I6schen.

6 Verflgbar, falls die Grafik mehr als eine Bildunterschrift enthalt. Entfernt
alle Bildunterschriften gleichzeitig.

7 Fugt ein Bild in das Diagramm ein.

8 Ldscht das ausgewahlte Bild aus dem Diagramm.

Offnen eines Basispeak-Chromatogramms

Voraussetzungen

Offnen der Proben.

Bildet die Intensitat des grofiten Peaks in jedem Spektrum als Funktion der Zeit ab.

Klicken Sie auf Show > Base Peak Chromatogram (BPC).
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Abbildung 6-4: Dialogfeld ,,BPC Options*

BPC Options x

Mass tolerance [Eﬂﬂ | Da

[] Use limited mass range

Start mass Da

End mass Da
[] Use limited time range
Start ime rin
End time min
[[] Only show this dialeg again if the shift key is down

OK Cancel

2. Fdullen Sie die Felder im Dialogfeld ,BPC Options* aus. Informationen zu den Feldern
finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Hinweis: Falls ein Chromatogramm mit einer einfachen Auswabhl, die mehr als 1 Minute
umspannt, aktiv ist, wahrend das Basispeak-Chromatogramm generiert wird, dann wird
die Zeitspanne standardmalig auf die Zeitspanne der Auswahl eingestellt. Andernfalls
wird die letzte Zeitspanne verwendet. Die begrenzte Zeitspanne erspart dem Benutzer
die manuelle Eingabe der Zeitspanne.

Falls das aktive Diagramm Uberlagerte Serien verschiedener Proben enthalt, 6ffnet sich
das Dialogfeld ,Process All Overlays? “.

Abbildung 6-5: Dialogfeld ,,Process All Overlays?“

Process All Overlays? x
Do you want 1o "Show BPCs' for all overlsid dats sets or
only the active one?

() All Overlaid

(@) Active Only

[[] Only show this dialog again if the shift key is down

OK Cancel

3.  Wenn sich das Dialogfeld ,Process All Overlays?" &ffnet, fihren Sie die folgenden
Schritte aus:

a. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:
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+ Wahlen Sie All Overlaid aus, um Uberlagerte BPCs fir alle verfliigbaren Proben
Zu erzeugen.

* Wahlen Sie Active Only aus, um nur von der zurzeit aktiven Probe BPCs zu
generieren.

b. Klicken Sie auf OK.

Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zuklinftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

Anzeigen der Tabelle ,,Data and Peaks*

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Die Tabelle ,Data and Peaks" enthalt zwei verschiedene Tabellen. Die Datentabelle zeigt die
Rohwerte (X, Y), die einen Datensatz enthalten, und die Peaks-Tabelle zeigt Informationen
Uber die Peaks selbst. Die Tabelle wird erstellt, wenn ein Diagramm aktiv ist.

Hinweis: Es sind nur Peaks vorhanden, die Gber dem aktuellen Schwellenwert im Diagramm
liegen, der mithilfe des blauen Pfeils auf der y-Achse des Diagramms eingestellt wird. Siehe
Abschnitt: Mit Diagrammdaten arbeiten.

Mithilfe dieser Funktion wird ein Teilfenster mit zwei Tabellen flr die zurzeit aktiven Daten
angezeigt: eine Tabelle fur die Rohwerte (X, Y) und eine Tabelle fiir die Peak-Liste.

1. Klicken Sie auf Show > Data and Peaks Table.
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Abbildung 6-6: Menii ,,.Show“: Tabelle ,,Data and Peaks*

Show

DA Explorer
LC/MS Contour Pane

UV/DADSADC Channel

LC Traces

DAD Contour Pane

<} Total lon Chromatogram (TIC) Ctrl+T
4"+ Extracted lon Chromatogram (XI1C) Ctrl+E
<} Base Peak Chromatogram (BPC) Ctrl+B

DAD Total Wavelength Chromatogram (TWC)

DAD Extracted Wavelength Chromatogram (XWC)

Data and Peaks Table

Sample Information

Owerlaid Traces as Heat Map

Ctrl+l

2. Verwenden Sie die Funktionen in der folgenden Tabelle.

Tabelle 6-1: Funktionen der Tabelle ,,Data and Peaks*

Ziel Aufgabe

Die Tabelle basierend auf Klicken Sie die Kopfzeile der Spalte an.

diesem Feld sortieren

Die zurzeit markierten Zellen |Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf die Tabelle und

kopieren danach auf Copy. Falls die Registerkarte ,Data“ aktiv ist,
werden die ausgewahlten X- und Y-Werte kopiert. Falls die
Registerkarte ,Peaks*” aktiv ist, werden die ausgewahlten
Peak-Informationen kopiert.

AusschlieBlich ausgewahlte |Wahlen Sie zunachst die Zeilen durch Ziehen in die

Zeilen kopieren Zeilenauswahlspalte aus oder indem Sie mehrere Zeilen mit
den Tasten Shift oder Ctrl auswahlen. Klicken Sie dann mit
der rechten Maustaste auf die Tabelle und klicken Sie dann
auf Copy.

Mehrere Spalten auswahlen |Halten Sie die Ctrl-Taste gedrtickt und klicken Sie auf
die Spaltenlberschriften. Wenn Sie einfach nur auf die
Kopfzeile der Spalte klicken, dann wird diese sortiert.

Die gesamte Tabelle Klicken Sie auf Edit > Select All und dann auf Edit >

kopieren Copy.
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Tabelle 6-1: Funktionen der Tabelle ,,Data and Peaks* (Fortsetzung)

Ziel Aufgabe

Daten als Text exportieren. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Teilfenster
und klicken Sie dann auf Export Data as Text.

Mit dieser Option wird die gesamte Datenliste in der
angegebenen Datei gespeichert. Die X- und Y-Werte
werden mithilfe eines Tabulators getrennt und nach jedem
Datenpaar (X, Y) wird ein Zeilenumbruch erzeugt.

Daten der Peak-Liste als Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Teilfenster
Text exportieren. und klicken Sie dann auf Export Peak List as Text.

Mit dieser Option wird die gesamte Peak-Liste in einer
bestimmten Datei gespeichert. Dies schliel3t keine Peaks
unterhalb des derzeit fur die y-Achse der zugehdrigen
Grafik eingestellten Grenzwerts ein. Die Peak-Werte
werden mithilfe eines Tabulators getrennt, und nach jedem
Peak wird ein Zeilenumbruch erzeugt.

3. UberprUfen Sie die Peak-Flache, die Intensitat sowie die Massen und Ladezustinde der
Verbindungen.

Hinweis: Ladezustande sind ausschlieBlich fur Voll-Scan-Datentypen verfligbar.

Anzeigen von Probeninformationen

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Im Fenster ,Sample Information® wird eine Textbeschreibung des zur Erfassung

der aktiven Daten verwendeten Versuchs angezeigt. Diese Informationen beinhalten
probenspezifische Informationen, einschliel3lich des Probennamens und Informationen Uber
die Datenerfassung, wie Anzahl und Art der Versuche.

Falls zwei oder mehr Teilfenster mit Probeninformationen, die verschiedenen Proben aus
derselben Datendatei zugeordnet sind, angezeigt werden, hat das Klicken auf eines

der Elemente in der Strukturansicht zur Folge, dass alle anderen Fenster zu dem
entsprechenden Abschnitt scrollen. Dabei wird angenommen, dass es in allen Teilfenstern
Abschnitte mit denselben Namen gibt. Diese Funktion ist hilfreich, wenn zwei dhnliche,
jedoch nicht identische Teilfenster "Sample Information" verglichen werden sollen.

Klicken Sie auf Show > Sample Information.
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Anzeigen der Diagrammauswahlinformationen

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Das Dialogfeld ,Graph Selection Information® enthalt Informationen zu einer ausgewahlten
Region in einem Chromatogramm oder Spektrum und wird erstellt, wenn eines dieser Felder
aktiv ist.

1. Klicken Sie auf Window > Graph Selection Window.

Abbildung 6-7: Dialogfeld ,,Graph Selection Info“

Graph Selection Infa n

Default Info -
Nao selection

2. Fuhren Sie einen oder mehrere Auswahlvorgange im Chromatogramm- oder
Spektrumdiagramm aus.
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Abbildung 6-8: Dialogfeld ,,Graph Selection Info*

Graph Selection Info n
Default Info - A A
Eelected Start Time: 4 595 min
Selected End Time: 4,972 min
Selected Points: 42210 456
Min. Intensity: 0.00 cps
Max. Intensity: 6808.00 cps
Sum Intensity: 13100.00 cps
Peak Time: 4,728 min
Peak Width at 507 0.012 min
Points Across Peak at 50%:; 2

Peak Width at Base: 0.081 min
Points Across Peak at Base: 7

Peak Amea: 537231

3. Wabhlen Sie eine Option in der Liste aus: Default Info, XY Info, Standard Deviations,
Signal/Noise oder Manual Reconstruct, nach Bedarf.

Abbildung 6-9: Optionen der Informationsauswabhl
Default Info |24 A. A
v | Default Info

XY Info

Standard Deviations

Signal/Noise

Manual Reconstruct

Eine Beschreibung der Felder des Dialogfelds finden Sie im Dokument: Hilfesystem.
4. (Optional) Berechnen Sie das Signal-zu-Rausch-Verhaltnis manuell.

a. Wahlen Sie ein Chromatogramm bzw. ein Wiederherstellungsdiagramm im
Arbeitsablauf fir die Massenwiederherstellung aus.

b. Wahlen Sie den verrauschten Bereich und den Ziel-Peak aus und verwenden Sie
die Shift-Taste, um eine Mehrfachauswahl zu treffen.

c. Wahlen Sie Default Info > Signal/Noise aus.
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5. (Optional) Klicken Sie auf Options (), legen Sie die Diagramminfo-Optionen fest und
klicken Sie dann auf OK. Eine Beschreibung der Optionen finden Sie im Dokument:
Hilfesystem.

Um beispielsweise 3 Sigma als Rauschmultiplikator zu verwenden, setzen Sie Noise
multipler for S/N auf 3.

6. (Optional) Klicken Sie auf Fill Peaks ( #+).
Im aktiven Diagramm wird zwischen einem Modus, in dem die Peaks abwechselnd
dunkel und hell ausgefillt werden, und einem Modus, in dem sie nicht ausgefullt werden,
gewechselt. Diese Funktion ist hilfreich, wenn der Benutzer die Peak-Breite sehen
mochte, die der Breite an der Basis (Peak Width at Base) entspricht.

7. (Optional) Klicken Sie auf Show Point Symbols ( #-).
Alle Spektren im aktiven Teilfenster wechseln zwischen einem Modus, in dem die
Datenpunkte mit Punktsymbolen angezeigt werden, und einem Modus, in dem dies
nicht der Fall ist. Diese Funktion ist hilfreich, wenn der Benutzer einen Peak eingehend
betrachtet und sehen moéchte, wie viele Datenpunkte er umfasst, anstatt nur die im
Hauptfenster angezeigten Textinformationen zu verwenden.

Bearbeiten von Einstellungen in Diagrammen

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Klicken Sie auf Edit und verwenden Sie dann die Funktionen im Meni Edit.

Abbildung 6-10: Meni ,,Edit“: Optionen

Edit

Copy Windoe

Paste Chrl + @
@ Select &l Cirl+is

Options.. @
Reset Options @

Element Beschreibung
1 Kopiert die aktuellen Daten in die Zwischenablage. Wenn ein Spektrum
oder Chromatogramm aktiv ist, wird ein Bild dieses aktiven Diagramms
kopiert.
2 Wenn ein Spektrum oder Chromatogramm aktiv ist, wird das aktuelle
Diagramm als Bild in die Zwischenablage kopiert.
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Element Beschreibung

3 Kopiert ein Bild des gesamten aktiven Fensters in die Zwischenablage.
Die Titelleiste des Fensters und die Werkzeugleisten seiner
verschiedenen Teilfenster werden nicht einbezogen.

4 Fugt Daten aus der Zwischenablage in die aktuelle Ansicht ein.

5 Wahlt in einer aktiven Tabelle alle Zeilen der Tabelle aus. Wahlt in
einem aktiven Textfeld den gesamten Text aus.

6 Ermoglicht es dem Benutzer, Optionen fur die Grafikdarstellung, Peak-
Beschriftung und -Suche, die automatische Verarbeitung und die
Berechnung der XIC-Bereiche festzulegen. Siehe Abschnitt: Festlegen
von Optionen.

7 Stellt die Explorer-Standardoptionen wieder her. Siehe Abschnitt:
Optionen zuriicksetzen.

Mit Diagrammdaten arbeiten

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

1. Um den Schwellenwert fiir die Beschriftung von Peaks und die nachfolgenden
Funktionen wie die Tabelle Data and Peaks festzulegen, bewegen Sie den blauen Pfeil
entlang der y-Achse des Diagramms.
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Abbildung 6-11: Blauer Pfeil an der y-Achse

Intensiy

GELes-vhxihe-ui- BQAEEE®
= @ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff(sample 1) - Sid 4. +11 Ml (5 transitions)

@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 2) - Std 5, +Q1 MI (5 transitions)
@ TIC from Sulfz Q1MI_2 wiff (sample 3) - Std 6. +31 M (5 transitions)
@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 4) - Std 7, +Q1 MI (5 transitions)
& TIC from Sulfa GMI_2 wiff (sample 5) - Std 8, «GQ1 Ml (5 transitions)
@ TIC from Sulfa Q1MI_2wiff (sample &) - Std 3, #3171 MI (5 transitions)
O TIC from Sulfa G1MI_2.wiff (sample T) - Std 4, +Q1 M {5 transitions)
@ TIC from Sulfa QIMI_2 waff (sample ) - Std 5, +31 MI (5 transitions)
@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 9) - Std 6, +Q1 MI (5 transitions)
@ TIC from Sulfa GIMI_2 waff (sample 10) - S3d 7. +Q1 MI (5 transitions)
@ TIC from Sulfa Q1MI_2 waff (sample 11) - Sad 8. +Q31 M1 (5 transitons)
@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 12) - Sid 9, +Q1 M (5 transitions)
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2. Verwenden Sie die Funktionen im Meni Graph.
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Abbildung 6-12: Menii ,,Graph“: Optionen
@ Zet Zelection...
Expand Selected Y-Values By.. @

@ Clear [.-:.l-lll.-l.rl Far qes

Rernowe Active Trace @
@ Remowe All Traces Except Active
Rernowe Traces Below Threshold
@ Fade Inactive Traces

Irvert Second Crverlay

Surn Graph Traces

4% Split Traces into Separate Panes
(11) Set Graph Title(s)

Set Active Trace Color
@ Set Trace Colors Using Titles

Duplicate &ctive Data Chrl +k

Duplicate Graph Ctrl+Shift+k

Offset Traces in X and Y

Rerrnowe 30 OFfs et

Element Beschreibung

1 Wabhlt Teile von Diagrammen aus, die in nachfolgenden Vorgangen
verarbeitet werden sollen. Markieren Sie beispielsweise einen Bereich
eines Chromatogramms und doppelklicken Sie dann darauf, um ein
durchschnittliches Spektrum zu erhalten. Verwenden Sie die Funktion
Set Selection, um spezifische Bereiche fir den x-Wert einzugeben. Die
Auswahl kann so praziser als mit dem Cursor getroffen werden.

a. Kilicken Sie auf Graph > Set Selection.

Das Dialogfeld Set Selection wird gedffnet.
b. Geben Sie die Werte fiir Center und Width ein.
c. Klicken Sie auf OK.

Tipp! Um die Auswahl in einem Diagramm manuell festzulegen, ziehen
Sie den Cursor in den Bereich der Kurve, um eine Auswahl zu treffen.
Bei gedrickter Shift-Taste werden alle aktuell ausgewahlten Optionen
gespeichert.
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Element

Beschreibung

2

Erweitert fir Darstellungszwecke die y-Werte innerhalb eines Bereichs
um einen bestimmten Faktor.

a. Offnen Sie eine Probe oder mehrere Proben.
Wahlen Sie einen Teil des Diagramms aus.

c. Kilicken Sie auf Graph > Expand Selected Y-Values by.
Das Dialogfeld Expand Selection wird geoffnet.

d. Geben Sie den Erweiterungsfaktor ein.

e. Klicken Sie auf OK.

Entfernt alle Expansionsbereiche.
* Klicken Sie in einem Diagramm mit erweiterten Bereichen auf Graph
> Clear Expansion Ranges.

Entfernt die zurzeit aktive Kurve aus dem Diagramm. Diese Funktion ist

verflgbar, wenn es mehr als eine Uberlagerte Kurve gibt.

» Klicken Sie in einem Diagramm mit mehreren Uberlagerten Kurven
auf Graph > Remove Active Trace.

Entfernt alle bis auf die zurzeit aktive Kurve. Diese Funktion ist

verfugbar, wenn es mehr als eine Uberlagerte Kurve gibt.

* Klicken Sie in einem Diagramm mit mehreren Uberlagerten Kurven
auf Graph > Remove All Traces Except Active.

Entfernt Gberlagerte Kurven, deren Datenpunkte alle unterhalb der
derzeitigen Schwellenwerteinstellungen liegen, aus dem Diagramm.

Wenn der Benutzer das Diagramm vergrdl3ert hat, sodass nur ein
Teil des x-Bereiches aktuell sichtbar ist, wird ein Dialogfeld gedffnet.
Der Benutzer kann auswahlen, ob die Kurven, die sich unterhalb des
Schwellenwerts befinden, im gesamten Bereich oder nur im aktuell
sichtbaren Teil entfernt werden sollen.

» Klicken Sie in einem Diagramm mit mehreren Uberlagerten Kurven
auf Graph > Remove Traces Below Threshold.

Wenn ein aktives Diagramm mehr als eine Uberlagerte Kurve enthalt,

dann werden mit dieser Funktion alle bis auf die aktuell aktive Kurve mit

einer schwacheren, weniger intensiven Farbe als normal eingezeichnet.

Verwenden Sie diese Funktion, um sich auf die aktive Kurve zu

konzentrieren. Die inaktiven Kurven sind dadurch weniger stérend.

Um wieder zum urspringlichen Stil zurtickzukehren, wahlen Sie die

Funktion erneut aus.

* Klicken Sie in einem Diagramm mit mehreren Uberlagerten Kurven
auf Graph > Fade Inactive Trace.
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Element

Beschreibung

8

Wenn das aktive Diagramm mehrere Gberlagerten Kurven enthalt, wird
die zweite Kurve umgedreht. Dadurch kann ein visueller Vergleich von
zwei ahnlichen Kurven vereinfacht werden. Wahlen Sie ,Invert Second
Overlay“ erneut aus, um zur ursprunglichen Ansicht zuriickzukehren.

Ersetzt die Diagramme durch eine einzige Kurve, die die Summe aller

einzelnen Kurven darstellt.

* Klicken Sie in einem aktiven Diagramm mit mehreren Uberlagerten
Kurven auf Graph > Sum Graph Traces.

10

Erzeugt ein Diagramm fir jede einzelne Uberlagerung. Wenn der

Benutzer beispielsweise mit einem Diagramm mit drei Uberlagerten

Kurven beginnt und dann diese Funktion auswahlt, werden im Ergebnis

vier Felder angezeigt: die urspriingliche Kurve mit den Uberlagerungen

sowie eine Kurve fir jeden einzelnen Datensatz.

a. Kilicken Sie in einem aktiven Diagramm mit mehreren Uberlagerten
Kurven auf Graph > Split Traces into Separate Panes.

Das Dialogfeld Number of Columns wird geéffnet.
b. Wahlen Sie die Anzahl der Spalten in der Ausgabe aus.

Die Anzahl der erforderlichen Spalten wird anhand der Zeilenanzahl
und der Anzahl Uberlagerter Kurven bestimmt.

c. Aktivieren Sie das Kontrollkastchen, um die Teilfenster in einem
neuen Fenster anzuzeigen. Wenn das Kontrollkastchen nicht
aktiviert wird, werden die Teilfenster im selben Fenster angeordnet.

11

Offnet das Dialogfeld Set Titles. Verwenden Sie diese Option, um die
Titel der Spuren manuell zu andern.

12

Offnet das Dialogfeld Color. Verwenden Sie diese Option, um die Farbe
fur die aktuell aktive Diagrammspur festzulegen.

13

Offnet das Dialogfeld Set Trace Colors Using Titles. Wenn

mehrere Diagrammkurven Uberlagert sind, verwendet die Software
Standardfarben fiir die Uberlagerungen. Verwenden Sie diese Option,
um bestimmte Farben fur Kurven festzulegen, deren Titel einen
bestimmten Text enthalt.

14

Erzeugt eine Kopie der Daten des zurzeit aktiven Diagramms und
addiert diese dem Diagramm hinzu. Verwenden Sie diese Funktion, um
den Effekt eines bestimmten Datenverarbeitungsvorgangs zu sehen.
Wenn beispielsweise die Daten mithilfe dieser Funktion dupliziert
werden und dann eine der beiden Linien abgeschwacht wird, enthalt
das entstehende Diagramm eine Uberlagernde Vorher/Nachher-Ansicht.

* Klicken Sie in einem aktiven Diagramm auf Graph > Duplicate
Active Data.
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Element

Beschreibung

15

Erzeugt eine Kopie des zurzeit aktiven Diagramms. Verwenden

Sie diese Funktion, um den Effekt eines bestimmten
Datenverarbeitungsvorgangs zu sehen. Wenn beispielsweise die Daten
mithilfe dieser Funktion dupliziert werden und dann eine der beiden
Kurven abgeschwacht wird, wird die Vorher/Nachher-Ansicht in zwei
verschiedenen Diagrammen angezeigt. Verknupfen Sie die x-Achsen,
sodass sich beim VergréRern eines Diagramms das andere Diagramm
automatisch mit vergrof3ert.

» Klicken Sie in einem aktiven Diagramm auf Graph > Duplicate
Graph.

16

Offnet das Dialogfeld Offset Traces. Verwenden Sie diese Option,
um ein dreidimensionales gestapeltes Diagramm aus einer Serie von
Uberlagerten Diagrammkurven zu erstellen.

17

Entfernt die generierten Versatze aus dem TIC.

Nutzen von Werkzeugen zur Bearbeitung von zwei
Teilfenstern

Voraussetzungen

+ Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Explorer*.

Verwenden Sie die Symbole am rechten Rand der Teilfenster, um gleichzeitig mit dem
Quellteilfenster und dem Zielteilfenster zu arbeiten. Siehe Abschnitt: Tabelle 6-2. Klicken Sie
in jedem Fall auf das Symbol im Quellteilfenster und ziehen Sie es dann in das Zielteilfenster.

Tabelle 6-2: Werkzeuge zur Bearbeitung in zwei Teilfenstern

Symbol

Name

Beschreibung

(s

Move Pane Andert die relativen Positionen der Teilfenster. Wird in
(Teilfenster der oberen rechten Ecke jedes Teilfensters angezeigt.
verschieben) Klicken Sie auf das Symbol in einem Teilfenster

und ziehen Sie es zum oberen, unteren, linken

oder rechten Abschnitt eines zweiten Teilfensters. Je
nachdem, wo der Cursor losgelassen wird, andert das
erste Teilfenster seine relative Position zum zweiten
Teilfenster. Wahrend der Benutzer das Teilfenster
zieht, wird eine Seite des zweiten Teilfensters

rot hervorgehoben, um anzuzeigen, wo das erste
Teilfenster platziert wird.

Hinweis: Es ist auch mdglich, die Teilfenster von einem
Fenster in ein anderes zu ziehen.
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Tabelle 6-2: Werkzeuge zur Bearbeitung in zwei Teilfenstern (Fortsetzung)

Symbol

Name

Beschreibung

+

Add Data (Daten
hinzufliigen)

Addiert zwei Datensatze, Punkt fir Punkt. Die Daten
aus dem Quellteilfenster, auf das urspringlich geklickt
wurde, werden zum Zielteilfenster hinzugefligt (das
Teilfenster, Uber dem das dorthin gezogene Symbol
losgelassen wird). Der Titel des geanderten Teilfensters
wird aktualisiert, um anzuzeigen, dass er geandert
wurde.

Hinweis: Nur zwei Datensatze des gleichen Typs
kénnen hinzugefugt werden. Es ist beispielsweise nicht
moglich, ein Spektrum und ein Chromatogramm zu
addieren.

Tipp! Wenn die Zielgrafik mehr als eine Uberlagerte
Spur enthalt, werden die Quelldaten standardmafig
ausschlief3lich zu den aktiven Zieldaten hinzuaddiert.
Halten Sie die Ctrl-Taste gedrickt, um die Quelldaten
zu allen Datensatzen im Zielteilfenster hinzuzuftgen.

Subtract Data (Daten
abziehen)

Subtrahiert den Hintergrund von einem
Massenspektrum. Ahnelt dem Symbol Add Data,
abgesehen davon, dass die Quelldaten von den
Zieldaten abgezogen werden.

Tipp! Falls die Zielgrafik mehrere Uberlagerte

Kurven enthalt, werden die Quelldaten standardmaRig
ausschlief3lich von den aktiven Zieldaten subtrahiert.
Halten Sie die Ctrl-Taste gedrickt, um die Quelldaten
zu allen Datensatzen im Zielteilfenster hinzuzufiigen.

Tipp! Normalerweise werden Datenpunkte, bei denen
die Intensitat der Quelle grof3er ist als die des

Ziels, verworfen. D. h., negative y-Werte werden
ausgeschlossen. Halten Sie die Taste Shift gedriickt,
um die Punkte mit negativer Intensitat zu behalten.
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Tabelle 6-2: Werkzeuge zur Bearbeitung in zwei Teilfenstern (Fortsetzung)

Symbol [Name Beschreibung
& Overlay Data (Daten | Uberlagert die aktiven Daten in der Quellgrafik auf der
Uberlagern) Zielgrafik. Nachdem dieser Vorgang beendet ist, enthalt
das Zieldiagramm eine neue Serie mit einer Kopie der
Zieldaten.

Tipp! Falls die Quellgrafik mehr als eine Uberlagerte
Kurve enthalt, wird standardmaRig nur eine Kopie der
aktiven Daten in die Zielgrafik verschoben. Halten Sie
die Ctrl-Taste gedrickt, um eine Kopie aller Datensatze
der Quellgrafik in der Zielgrafik zu Uberlagern.

Teilfenster oder Fenster verschieben

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Klicken Sie auf Window und verwenden Sie dann die Funktionen im Meni Window.

Abbildung 6-13: Meni ,,Window‘: Optionen

Window

Graph Selection Windowe Ctrl «W0
Wertical Mode Pane Layout @
Dot
@ FZOATALR
Element Beschreibung
1 Offnet ein Fenster mit Informationen fiir die ausgewahlte Region

im aktiven Diagramm. Z. B. der X-Bereich der Auswahl,

der Intensitatsbereich der ausgewahlten Punkte usw. Falls
dieses Fenster bereits angezeigt wird, wird es durch Auswahl
des Menupunkts geschlossen. Siehe Abschnitt: Anzeigen der
Diagrammauswahlinformationen.

2 Andert das Layout der Informationen im Fenster vom Zeilenformat in
das Spaltenformat.

3 Entfernt das derzeit aktive Teilfenster aus seinem Fenster und platziert
es allein in ein neues Fenster.

4 Ordnet offene (nicht minimierte) Fenster so an, dass sie in einer Reihe
nebeneinander stehen.
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Element Beschreibung

5 Ordnet offene (nicht minimierte) Fenster so an, dass sie Ubereinander
oder untereinander in einer Spalte stehen.

Durchfihren einer GauBschen Glattung

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Fahrt eine Glattung anhand eines GaufR-Algorithmus durch. Dies ist ein Filter mit einer
bestimmten Breite, bei dem die Gewichtungsfaktoren einer Gaul3- bzw. Normalfunktion
folgen.

1. Klicken Sie auf Process > Gaussian Smooth.

Abbildung 6-14: Dialogfeld ,,Gaussian Smooth“

Gaussian Smooth b4

Smoothing width E jpmrt.'.

E] Process all overlays (otherwise active data only)

[ ] Only show this dialog again if the shift key is down

OK Cancel

2. Geben Sie im Feld Smoothing width einen Wert ein.
Dies ist die Breite der Gaul3-Funktion bei halber maximaler Hohe. Die Gesamtbreite ist
groler, da die Berechnung bis in die Fliigel der Gaulischen Normalverteilungsfunktion
realisiert wird. Dezimalwerte sind gestattet, wobei die halbe Breite der Gaulischen
Normalverteilungsfunktion weniger als einen Punkt betragt.

3. Falls die aktive Grafik verschiedene Spuren enthalt, wahlen Sie Process all overlays
(otherwise active data only) , um den Vorgang auf alle Spuren anzuwenden.
Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zukinftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

4. Klicken Sie auf OK.
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Schwellenwertdaten

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Entfernt alle Datenpunkte mit einer Intensitat unterhalb des aktuell festgelegten
Schwellenwerts. Der Schwellenwert kann durch Ziehen des blauen Pfeils an der Y-Achse
der Grafik festgelegt werden.

1. Klicken Sie auf Process > Threshold Data.
Falls das aktive Diagramm Uberlagerte Serien verschiedener Proben enthalt, 6ffnet sich
das Dialogfeld Process All Overlays? .

Abbildung 6-15: Dialogfeld ,,Process All Overlays?“

Process All Overlays? =

Do you want to process all overlaid data sets or only the
active one?

) All Overlaid
(®) Active Only

[[] Onilly shesw this dialog again if the shift key is down

OK Cancel

2.  Wenn sich das Dialogfeld ,Process All Overlays?“ &ffnet, fihren Sie die folgenden
Schritte aus:

a. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

» Wabhlen Sie All Overlaid aus, um Uberlagerte TICs fiir alle verfigbaren Proben
Zu erzeugen.

* Wahlen Sie Active Only aus, um nur von der zurzeit aktiven Probe TICs zu
generieren.

b. Klicken Sie auf OK.

Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zukunftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

Teildaten aus der Diagrammauswabhl

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.
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Diese Funktion steht nur dann zur Verfigung, wenn ein Diagramm mit einem ausgewahlten
Bereich aktiv ist. Sie entfernt Datenpunkte, die aul3erhalb des gewahlten Bereichs liegen.
Verwenden Sie diese Funktion, um die Datenverarbeitung auf eine Teilmenge der gesamten
Daten zu konzentrieren.

1. Treffen Sie eine Auswahl im Diagramm.

2. Klicken Sie auf Process > Subset Data (using graph selection).
Falls das aktive Diagramm Uberlagerte Serien verschiedener Proben enthalt, 6ffnet sich
das Dialogfeld Process All Overlays? .

Abbildung 6-16: Dialogfeld ,,Process All Overlays?“

Process All Overlays? =

Do you want to process all overlaid data sets or only the
active one?

) All Overlaid

(®) Active Only
[[] Onilly shesw this dialog again if the shift key is down

OK Cancel

3. Wenn sich das Dialogfeld ,Process All Overlays?“ &ffnet, fihren Sie die folgenden
Schritte aus:

a. Fuhren Sie einen der folgenden Schritte aus:

» Wahlen Sie All Overlaid aus, um Uberlagerte XICs oder TICs fir alle
verflgbaren Proben zu erzeugen.

* Wahlen Sie Active Only aus, um nur von der zurzeit aktiven Probe XICs oder
TICs zu generieren.

b. Klicken Sie auf OK.

Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zukunftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

Chromatogramm Basisliniensubtraktion

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Entfernt einen relativ schwach variierenden Hintergrund aus dem Chromatogramm.

Fir jeden Datenpunkt im Chromatogramm wird ein Fenster am entsprechenden x-Wert
zentriert und die Punkte mit minimaler Intensitat innerhalb des Fensters an der linken
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und rechten Seite werden bestimmt. Diese beiden Punkte werden mit einer geraden Linie
verbunden und der y-Wert wird in der Mitte des Fensters berechnet. Dies ist die Basislinie,
die in diesem Punkt von den Daten subtrahiert wird.

1. Klicken Sie auf Process > Baseline Subtract Chromatogram.

Abbildung 6-17: Dialogfeld ,,Baseline Subtract*

Baseline Subtract >

Subtraction half window: min

[ ] Process all overlays (otherwise active data only)

[ ] Only show this dizlog again if the shift key is down

QK Cancel

2. Geben Sie im Feld Subtraction half window einen Wert in Minuten ein.

3. Falls die aktive Grafik verschiedene Spuren enthalt, wahlen Sie Process all overlays
(otherwise active data only) , um den Vorgang auf alle Spuren anzuwenden.
Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zukunftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

4. Klicken Sie auf OK.

Zeitversatz des Chromatogramms

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Wird verwendet, um den Zeitversatz eines Chromatogramms einzustellen.

1. Klicken Sie auf Process > Offset Chromatogram.
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5.

Abbildung 6-18: Dialogfeld ,,Offset*

Offset >

Total offset: 0.000 min

[] Process all overlays (otherwise active data only)

] Only show this dialog again if the shift key is down

0K Cancel

Geben Sie im Feld Total offset einen Wert in Minuten ein.

Falls die aktive Grafik verschiedene Spuren enthalt, wahlen Sie Process all overlays
(otherwise active data only) , um den Vorgang auf alle Spuren anzuwenden.

Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zuklinftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

Wihlen Sie Use incremental offset (to fan out overlays) aus, um Uberlagerungen in
Zeitrichtung zu verteilen.

Klicken Sie auf OK.

Strichspektrum erstellen

Voraussetzungen

Offnen der Proben.

Erzeugt ein Strichspektrum eines Massenspektrums, d. h. ersetzt ein Profilspektrum durch
Masse- und Intensitatspunkte ausschlieRlich fir die festgestellten Peaks.

1.

Klicken Sie auf Process > Centroid Spectrum.
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Abbildung 6-19: Dialogfeld Centroid

Centroid >

Specify the metric for the centroid y-values:

(®) Intensity
i) Height
i) Area

i) Intensity sum above 50%

[ ] Only show this dialog again if the shift key is down

Ok Cancel

2. Wahlen Sie die Metrik aus, die fir den Strichspektrumprozess verwendet werden soll:

* Intensity: Fir jeden Peak ist der Y-Wert des Strichspektrums die Intensitat des
grofiten zum Peak gehérenden Datenpunkts.

* Height : Diese Metrik ahnelt der Metrik ,Intensity”. In diesem Fall wird jedoch
die Basislinienintensitat von der Intensitat subtrahiert, wenn ein Basislinienversatz
vorliegt.

* Area: Fur jeden Peak ist der Y-Wert des Strichspektrums die Gesamtflache des
Peaks. Dabei handelt es sich um ein echtes Integral, da der ausgegebene Wert
sowohl vom Intensitatsprofil als auch von der Breite des Peaks abhangt.

* Intensity sum above 50%: Fir jeden Peak ist der Y-Wert derjenige Anteil der Peak-
Intensitaten, der oberhalb von 50 % der Spitzenintensitat des Peaks liegt. Dieser Wert
ist nutzlich, da er nicht nur von der Intensitat eines einzigen Datenpunkts abhangt
wie die Metriken ,Intensity“ und ,Height“ und nicht von den Réndern des Peaks
beeinflusst wird, die moglicherweise verrauscht oder durch Interferenzen gestort sind.

3. Falls die aktive Grafik verschiedene Spuren enthalt, wahlen Sie Process all overlays
(otherwise active data only) , um den Vorgang auf alle Spuren anzuwenden.
Wenn das Kontrollkastchen Only show this dialog again if the shift key is down
aktiviert ist, dann wird die ausgewahlte Aktion zuklinftig immer angewendet, sofern der
Benutzer nicht die Taste Shift driickt, um die Option zu andern.

4. Klicken Sie auf OK.

Exportieren von Daten als Text

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.
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Das derzeit aktive Spektrum oder Chromatogramm wird in einer tabulatorgetrennten
Textdatei gespeichert.

1. Klicken Sie auf File > Export > Data as Text.
Wenn Spektraldaten exportiert werden, offnet sich das Dialogfeld ,Add Zero Intensity
Points for Export®.

Abbildung 6-20: Dialogfeld ,,Add Zero Intensity Points for Export*

Add Zero Intensity Points for Export >

Spectra are displayed such that data points with zero intensity are removed.

Do you want to include these ‘missing’ paints with zero intensity in the text file?
(This iz useful if you have custom processing tools which assume these points are present )

(®) No, leave data as-is

() Yes, add points with zero intensity
[ ] Only show this dizlog again if the shift key is down

QK Cancel

2. Wenn das Dialogfeld ,Add Zero Intensity Points for Export* gedffnet ist, flihren Sie einen
der folgenden Schritte aus:

« Kiicken Sie auf No, leave data as-is, um Punkte mit der Intensitat null aus der
exportierten Datei auszuschlieRen.

* Klicken Sie auf Yes, add points with zero intensity, um Punkte mit der Intensitat
null in die exportierte Datei einzuschlie3en.

Klicken Sie dann auf OK.
3. Geben Sie einen Dateinamen fir die exportierte Datei ein.

4. Klicken Sie auf Save.

Exportieren der Peak-Liste als Text

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

Die Peak-Liste des zurzeit aktiven Spektrums oder Chromatogramms kann in einer
tabulatorgetrennten Textdatei gespeichert werden. Diese Datei enthalt Informationen wie den
x-Wert (Masse oder Zeit) des Strichspektrums, Peak-Flache, Hohe usw.

1. Klicken Sie auf File > Export > Peak List as Text.
2. Geben Sie einen Dateinamen fir die exportierte Datei ein.

3. Kilicken Sie auf Save.
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Drucken von Daten

Voraussetzungen

« Offnen der Proben.

1. Klicken Sie auf File > Print und wahlen Sie dann die gewilinschte Option aus.
Das Dialogfeld ,Print* wird gedffnet.

2. Wahlen Sie einen Drucker aus und klicken Sie dann auf Print.

Optionen zuruicksetzen

Voraussetzungen

+ Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Explorer®.

Der Benutzer kann samtliche Optionen des Arbeitsbereichs ,Explorer auf die Standardwerte
zurticksetzen. Dies trifft sowohl auf die Optionen zu, die im vorigen Abschnitt beschrieben
wurden, als auch auf die Optionen zur Verarbeitung. Das Zurticksetzen der Optionen erfolgt
nur flr den derzeit eingeloggten Windows-Benutzer und wirkt sich auf keinen anderen
Benutzer des Computers aus.

1. Klicken Sie auf Edit > Reset Options.
Ein Bestatigungsdialogfeld wird angezeigt.

2. Kilicken Sie auf OK.

Festlegen von Optionen

Voraussetzungen

+ Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Explorer*.

Nutzen Sie die Funktionen auf jeder Registerkarte nach Bedarf.

1. Klicken Sie auf Edit > Options.
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Abbildung 6-21: Dialogfeld ,,Options“: Registerkarte ,,Graph Appearance*

Options >

Graph Appearance  Peak Labeling & Finding  Auto Processing  XIC Fittering

Title font: Set Lutomatic label font: Set..
HLocis caption font: Set Default caption font: Set...
Axis |abel font: Set.. Set all fonts to default
Trace colors: Set

Line width: i w

[ ] Use thicker line for active series (when multiple series are overlaid)

Plot centroid spectra using ‘tnangles’ (to show peak width)

Cancel

2. Legen Sie die Optionen auf jeder Registerkarte nach Bedarf fest. Beschreibungen der
Optionen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

3. Kilicken Sie auf OK.

Arbeitsbereich ,,Analytics*

Der Zugriff auf die Funktionen dieses Arbeitsbereichs hangt von der dem Benutzer
zugewiesenen Rolle ab. Siehe das Dokument: Handbuch fiir Laborleiter.

Hinweis: Die geregelten Methoden fiir die Ausgabe von Daten aus dem Arbeitsbereich
~Analytics“ sind: Exportieren einer ,Results Table®, Ubertragen der Daten an ein LIMS und
die Berichterstellung. Andere Methoden zur Datenausgabe wie das Kopieren und Einfligen
von ,Results Tables® aus werden nicht kontrolliert. Verwenden Sie keine ungeregelten
Ausgabemethoden flir durch Vorschriften geregelte Aufgaben.

Das Gruppieren von Zahlen wird im Arbeitsbereich ,Analytics“ nicht unterstitzt. Gruppieren
Sie keine Zahlen in Textfeldern, z. B. in den Integrationsparametern, oder in einem Raster
wie einer ,Results Table“.

Quantifizierungsmethoden umfassen die Kriterien, die zur Quantifizierung der zur Integration
ausgewahlten Peaks verwendet werden.

Prifer sollten die Daten gemaR den Kriterien der Peak-Integration und Dateniibernahme in
den Standardarbeitsanweisungen (SOPs) des Labors prifen.
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SCIEX OS kann Daten verarbeiten, wahrend diese von SCIEX OS oder der Analyst
Software erfasst werden. Alle erfassten Proben kénnen zur ,Results Table® hinzugefugt
werden. Um Proben hinzuzufiugen, die aktuell erfasst werden, warten Sie, bis die Erfassung
abgeschlossen ist und fligen Sie sie dann zur ,Results Table® hinzu.

Definieren der standardmaRigen Verarbeitungsparameter
fur das Projekt

Legt die Standardparameter zur Peak-Ermittlung fest, die verwendet werden, wenn eine
Verarbeitungsmethode erstellt wird. Wenn mehr als nur einige wenige Komponenten
vorliegen, legen Sie die Standardwerte basierend auf der Chromatographie fest, damit Sie
nicht fir jede Komponente einzeln angepasst werden muissen. Allerdings ist wahrscheinlich
kein Parametersatz fur alle Komponenten ideal. Darum kann es erforderlich sein, einige der
Parameter flr einige der Komponenten einzeln anzupassen.

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Analytics® auf Projects > Project default settings.

Hinweis: Wahlen Sie im Statusfeld den richtigen Projektnamen aus.

Das Dialogfeld ,Project Default Settings” wird geoffnet.
2. Fuhren Sie auf der Seite ,Quantitative Processing“ folgende Schritte aus:

a. Wahlen Sie aus der Liste Signal to Noise Algorithm einen Signal-zu-Rauschen-
Algorithmus aus.

b. Wahlen Sie aus der Liste Integration Algorithm einen Integrationsalgorithmus aus
und legen Sie dann die Standardparameter flir die quantitative Verarbeitung fest.

Beschreibungen der Parameter finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

3. Wahlen Sie auf der Seite ,Qualitative Processing“ einen Bibliothekssuchalgorithmus aus
der Liste Library Search Algorithm aus und legen Sie dann die Standardparameter fur
die qualitative Verarbeitung fest.

Informationen zu den Algorithmen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

4. Wahlen Sie auf der Seite ,Mass Reconstruction Processing“ einen
Integrationsalgorithmus aus der Liste Integration Algorithm aus und legen Sie dann
die Standardintegrationsparameter fur die Massenwiederherstellung fest.
Beschreibungen der Parameter finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Hinweis: Es sind nur die Algorithmen ,MQ4“ und ,Summation® verflgbar.

5. Kilicken Sie auf Save.

6. Kilicken Sie auf Close.

Arbeiten mit Layouts fur Arbeitsbereiche

Verwenden Sie die Funktion fir Layouts von Arbeitsbereichen, um angepasste Layouts

von Arbeitsbereichen im Arbeitsbereich ,Analytics“ zu speichern. Das angepasste Layout
wird mit der Ergebnisdatei gespeichert und automatisch angewendet, wenn die Datei
geoffnet wird. So sparen Benutzer Zeit, wenn Sie Ergebnisse analysieren. Ein gespeichertes
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Arbeitsbereich-Layout kann auf andere Ergebnisdateien angewendet werden. Es kann auch
als Arbeitsbereich-Standardlayout fir ein Projekt eingerichtet werden, das angewendet wird,
wann immer eine Ergebnisdatei in diesem Projekt gedffnet wird. Arbeitsbereich-Layouts
kénnen Uberall gespeichert werden, auch auf lokalen Netzwerken.

Benutzer kbnnen zwischen unterschiedlichen gespeicherten Layouts wechseln, um
unterschiedliche Arten von Datenanalysen der Ergebnisdateien durchzufihren.

Hinweis: Alle Arbeitsbereich-Layouts werden mit der Dateinamenserweiterung glayout
gespeichert.

Hinweis: Keine Einstellungen, die Daten direkt &ndern oder verandern werden in einem
Arbeitsbereich-Layout gespeichert.

Die folgende Tabelle flihrt die Ul-Elemente auf, die mit Arbeitsbereich-Layouts gespeichert
werden.

Tabelle 6-3: Ul-Elemente, die mit Arbeitsbereich-Layouts gespeichert werden

Teilfenster Gespeichere Ul-Elemente

Results Table + Das Kontrollkastchen Qualify for Rules Filters.
* Qualifizierende Zeilenfilter.

» Tabellensortierauswahl.

* Hervorgehobene Zeilen und Spalten.

* Table display settings.

» Spaltenfilter.

Hinweis: Wenn das Arbeitsbereich-Layout auf eine andere ,Results
Table* anwendet wird, werden Spaltenfiltereinstellungen angewendet,
sofern mdglich. Wenn keine gefilterte Spalte in einer ,Results Table*
vorhanden ist oder wenn eine Filteroption nicht anwendbar ist, dann
wird die Einstellung nicht angewendet.

Menda ,Views* » Die Einstellung Show hidden pane.

+ Ob die Einstellung Tabbed view ausgewahlt ist.
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Tabelle 6-3: Ul-Elemente, die mit Arbeitsbereich-Layouts gespeichert werden
(Fortsetzung)

Teilfenster Gespeichere Ul-Elemente

~Samples oder |+ Ob die Liste ,Samples® oder ,Components and Groups*“ gedffnet ist.
,LComponents

« * Ob bestimmte Proben oder Komponenten ausgewahlt sind, um in
and Groups

einer ,Results Table" angezeigt zu werden.

* In der Liste ,Samples® die Einstellung fir Options > Synchronize
Sample Selection.

* In der Liste ,Components and Groups” die Auswahloptionen fiir All
Internal Standards, All Analytes, All Components und Groups
(where applicable).

* In der Liste ,Components and Groups* die Einstellung fir Options >
Show IS

,Peak Review“ [+« Ob das Teilfenster ,Peak Review" gedffnet und angedockt ist.
* Die aktuelle View.

+ Alle ausgewahlten Options, einschlie3lich der Optionen ,Peak review
display settings“ und ,XIC Graph Title".

,Calibration * Ob das Teilfenster ,Calibration Curve® getffnet ist.

Curve * Die Einstellungen Show excluded standards, Show quality

controls, Show legend, Use percent Y-axis und Log-log plot im
Menu Options.

.Metric Plot* * Ob das Teilfenster ,Metric Plot“ gedffnet ist.
» Einstellungen im Menu Link.
+ Einstellungen im Dialogfeld ,Regression®.

» Die Einstellungen Display "N/A" as 0.0, Show sample names,
Show legend, Use percent Y-axis, Start Y-axis at 0 und Connect
with lines im Menl Options.

,otatistics Pane” [+ Ob das Teilfenster ,Statistics“ gedffnet ist.
» Aktive Sample grouping Auswahloptionen.

» Aktive Metric Auswahloptionen.

Speichern des Layouts fur aktuellen Arbeitsbereich

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Analytics®.
2. Offnen Sie eine ,Results Table*.

3. Passen Sie das Arbeitsbereich-Layout nach lhren Bedurfnissen an.
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4. Klicken Sie auf ,Views > Save current layout®.
Das Dialogfeld ,Save Workspace Layout As* (Arbeitsbereich-Layout speichern als) wird
geodffnet.

5. Geben Sie einen Namen flr das Arbeitsbereich-Layout ein und klicken dann auf ,Save®.

Anwenden eines anderen Layouts fiir Arbeitsbereich auf aktuelles
Projekt

Durch die Anwendung unterschiedlicher Layouts fur Arbeitsbereiche auf die aktuelle
Ergebnisdatei kann der Benutzer unterschiedliche Arten von Ergebnisanalysen an den
gleichen Daten schnell durchfuhren.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Analytics®.
2. Offnen Sie eine Ergebnisdatei.

3. Klicken Sie auf ,Views > Apply different layout to current results”.
Das Dialogfeld ,Apply a Workspace Layout* wird gedffnet.

4. Klicken Sie auf ,Browse®, wahlen Sie ein Layout aus und klicken Sie dann auf ,Open®.
Das Dialogfeld ,Apply a Workspace Layout® zeigt eine Vorschau des ausgewahlten
Layouts fur den Arbeitsbereich an.

5. Klicken Sie auf ,OK".

Tipp! Wenden Sie kurzlich verwendete Layouts flr den Arbeitsbereich, indem Sie auf
.views > Recent layouts” klicken und ein Layout auswahlen.

Festlegung des Layouts des aktuellen Arbeitsbereichs als
Projektstandard

Wird ein Standard-Arbeitsbereich-Layout fur ein Projekt eingerichtet, wird dieses Layout
zwischen mehreren Sitzungen oder Benutzern bewahrt. Dadurch werden auch alle neuen
Ergebnisdateien, die mit dem Projekt erstellt werden, zusammen mit dem Standard-
Arbeitsbereich-Layout des Projekts geoffnet.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Analytics®.

2. Offnen Sie eine Ergebnisdatei.

3. Passen Sie das Arbeitsbereich-Layout so an, dass es zum Projekt passt.
4

Klicken Sie auf ,Views > Set current layout as project default”.
Das Dialogfeld ,Default Workspace Layout for the Project” (Standard-Arbeitsbereich-
Layout fur das Projekt) wird gedffnet.

5. Geben Sie im Feld ,Default layout name*“ einen Namen flr das Layout ein und klicken
Sie auf ,OK".

6. Klicken Sie auf ,Results > Save*.
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Festlegen der Einstellungen fiir den sicheren Projektexport

Diese Aufgabe kann nur von Benutzern ausgeflihrt werden, denen eine Administratorrolle
zugewiesen wurde.

Falls diese Option gewahlt wird, werden die Daten in der Textdatei beim Exportieren
verschlisselt. Legen Sie ein Passwort fest, um die Verschlisselung zu aktivieren.

1. Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Analytics“ auf Projects > Project secure export
settings.

Abbildung 6-22: Dialogfeld ,,Secure Export Settings“

Secure Export Settings X

Project Root: CASCIEX O5 Datal,

Project Name: Example

Encrypt Results Table when exporting for this project

2. Aktivieren Sie das Kontrollkdstchen Encrypt Results Table when exporting for this
project.
3. Geben Sie im Feld Password ein Passwort ein.

4. Geben Sie das Passwort im Feld Confirm Password erneut ein.
5. Kilicken Sie auf OK.

Warnung bei veranderten Peaks eines Projekts aktivieren

Diese Option ist standardmalfig nicht ausgewahlt. Wenn diese Option ausgewahlt wird,
wird ein Warnhinweis mit der Angabe, dass eine Anderung vorgenommen wurde angezeigt,
sobald ein Benutzer in einer ,Results Table* eine Anderung an einem Chromatogramm
vornimmt und die Anderungen speichert. Der Benutzer hat die Méglichkeit, mit dem
Speichern fortzufahren oder zur ,Results Table* zuriickzukehren.

Klicken Sie im Arbeitsbereich ,Analytics” auf Projects > Enable project modified peak
warning.

Erstellen einer Verarbeitungsmethode

Verarbeitungsmethoden umfassen quantitative und qualitative Einstellungen zur
Datenverarbeitung. Der nicht zielgerichtete Arbeitsablauf wird fir unbekannte Komponenten
verwendet.
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Tipp! Klicken Sie auf Process Method > Open, um eine vorhandene Verarbeitungsmethode
zu bearbeiten.

1.
2.

Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Analytics*.

Klicken Sie auf Process Method > New.

Tipp! Zum Bearbeiten der Verarbeitungsmethode fur die aktuelle ,Results Table* klicken
Sie auf Process Method > Edit embedded method und fahren Sie anschlielRend mit
Schritt 3 fort.

Wahlen Sie auf der Seite ,Workflow" mindestens einen Workflow und die
Referenzproben aus. Beschreibungen der Felder auf dieser Seite finden Sie im
Dokument: Hilfesystem.

Tipp! Wahlen Sie nur Quantitation aus, um den Arbeitsablauf fur die
Massenwiederherstellung zu verwenden.

Rufen Sie die Seite ,Components* auf und flihren Sie die folgenden Schritte aus:

a. Wahlen Sie ggf. den Arbeitsablauf fir die Massenwiederherstellung aus, indem Sie
auf Options > Mass Reconstruction und dann auf Yes im Bestatigungsdialogfeld
klicken.

b. Fiullen Sie die Komponententabelle aus. Beschreibungen der Felder in dieser
Tabelle finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Hinweis: Der Arbeitsablauf flur die Massenwiederherstellung ist nur verfigbar, wenn der
Integrationsalgorithmus auf MQ4 oder Summation gesetzt ist.

Tipp! Wenn eine Gruppe in der Tabelle ,Components” definiert ist, kdbnnen Sie die
lonen in der Gruppe summieren, selbst wenn das Vorlaufer-lon und der experimentelle
Index fiir die Ubergénge unterschiedlich sind. Die summierten lonen werden nicht in
der Tabelle angezeigt. Sie werden jedoch auf der Seite ,Integration” und in der ,Results
Table“ als group name > Sum angezeigt. Diese Funktion ist fir die Quantifizierung von
Proteinen und Peptiden hilfreich.

Tipp! Wenn die Retentionszeit der Komponenten nicht bekannt ist, setzen Sie den
Retention Time Mode flr eine Masse oder chemische Formel auf Find n peaks,
wobein 1, 2, 5, 10, oder Alle ist. Die Software identifiziert die festgelegte Anzahl an
Merkmalen mit der groRten Peak-Flache, weist die entsprechende Retentionszeit zu
und fuhrt dann einen Arbeitsablauf mit gezielter Peak-Verarbeitung durch. Wenn die
Verarbeitung abgeschlossen ist, kann die eingebettete Methode fur die ,Results Table*
als gezielte Methode gespeichert werden.

Tipp! Zum Importieren von Komponenten oder Komponenten und
Integrationsparametern aus einer Textdatei verwenden Sie den entsprechenden Befehl
im Menl Import. Wenn die Komponenteninformationen keine Konzentrationseinheiten
enthalten, dann verwendet die Software die Concentration units, die im Dialogfeld
,Project Default Settings“ definiert sind.
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Hinweis: Integrationsparameter kbnnen aus Verarbeitungsmethoden, die den AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwenden, nicht importiert werden.

Hinweis: Integrationsparameter kdnnen aus Quantifizierungsmethoden der Analyst-
Software importiert werden. Analyst-Softwareparameter werden den entsprechenden
SCIEX OS-Parametern zugeordnet. Fir Parameter, die nicht zugeordnet werden
kénnen, werden die Projektstandardeinstellungen verwendet.

Hinweis: Integrationsparameter kdbnnen aus Quantifizierungsmethoden der MultiQuant-
Software importiert werden, die den SignalFinder-Algorithmus nicht verwenden.

Bei MQ4-Methoden wird S/N Integration Threshold von 0, dem Standardwert

der MultiQuant-Software, auf den Projektstandardwert gesetzt. Die Parameter fur

die MultiQuant-Software werden den entsprechenden Parametern fir SCIEX OS
zugeordnet.

5. Rufen Sie die Seite ,Integration” auf und fihren Sie die folgenden Schritte aus:

a. Wahlen Sie die Integrationsparameter flr jede Komponente aus. Beschreibungen
der Felder auf dieser Seite finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Tipp! Um die Regeln fir die automatische Ausrei3erentfernung zu definieren,
klicken Sie auf Options > Remove Outliers Automatically. Siehe das Dokument:
Hilfesystem.

b. (Optional) Klicken Sie zum Anzeigen des verrauschten Bereichs auf Options >
Show Noise Regions. Siehe Abschnitt: Arbeiten mit verrauschten Bereichen.

Hinweis: Die Option Show Noise Regions wird nur angezeigt, wenn der Signal-zu-
Rauschen-Algorithmus auf Standard Deviation oder Peak to Peak eingestellt ist.

6. (Fall erforderlich) Rufen Sie die Seite ,Library Search® auf und legen Sie die Parameter
fur die Bibliothekssuchfunktion fest. Beschreibungen der Felder auf dieser Seite finden
Sie im Hilfesystem.

7. Wahlen Sie die Seite ,Calculated Columns® und definieren Sie angepasste Formeln, die
in individuell berechneten Spalten verwendet werden. Beschreibungen der Felder auf
dieser Seite finden Sie im Hilfesystem.

Hinweis: Weitere Informationen Uiber berechnete Spalten finden Sie im Abschnitt:
Berechnete Spalten.

8. Wahlen Sie die Seite ,Flagging Rules® und anschliefsend die Regeln, die zur
Kennzeichnung von Ergebnissen in der ,Results Table“ verwendet werden sollen.
Beschreibungen der Felder auf dieser Seite finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Erstellen Sie optional angepasste Markierungsregeln oder passen Sie die folgenden
Werte den vordefinierten Regeln an:

» Akzeptanzkriterien fur Folgendes:

* Genauigkeit von Standards und Qualitatskontrollen

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F
134/273



Betriebsanleitung—Verarbeitung

* Bereich der berechneten Konzentration flr unbekannte Proben
* Peak-Integration

* Ampelanzeigeeinstellungen fur Massegenauigkeit, Retentionszeitkonfidenz,
Isotopenlbereinstimmung, Bibliotheksscore und Formelsuchscore

* Ampelanzeigeeinstellungen fir lonenverhaltnisakzeptanz

Das lonenverhaltnis ist das Verhaltnis der Peak-Antwort, d. h. die Flache oder Hohe
des Qualifikators und des Quantifikators.

Tipp! Zum Importieren von Kennzeichnungsregeln aus einer Textdatei klicken Sie auf
Import.

9. Rufen Sie die Seite ,Formula Finder* auf und wahlen Sie dann die Einstellungen fir
die Formelsuche. Beschreibungen der Felder auf dieser Seite finden Sie im Dokument:
Hilfesystem.

10. Rufen Sie (wenn der nicht zielgerichtete Workflow ausgewahlt ist) die Seite ,Non-
targeted Peaks" auf, und legen Sie dann die Parameter fur die nicht zielgerichtete Suche
fest. Beschreibungen der Felder auf dieser Seite finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

11. Klicken Sie auf Save.

Tipp! Wenn eine nicht zielgerichtete Methode erstellt wird, dann werden die
Standardparameter des aktuellen Projekts fur die Peakintegration verwendet

und diese Parameter in der Verarbeitungsmethodendatei gespeichert. Wenn die
Verarbeitungsmethode die gesuchten Analyten enthalt, haben die angepassten
Integrationsparameter fir die gesuchten Komponenten keine Auswirkungen auf die nicht
zielgerichtete Peak-Integration. Falls Sie die Standardparameter des Projekts spater
andern, haben die geanderten Parameter keine Auswirkungen auf die bestehende nicht
zielgerichtete Methode. Diese enthalt weiterhin die Parameter, wie sie bei der Erstellung
der Methode vorgelegen haben. Nur die neu erstellte nicht zielgerichtete Methode
verwendet die gednderten Parameter.

Verarbeiten von Daten

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Analytics*.

2. Kilicken Sie auf Results > New.

3. Wahlen Sie im Dialogfeld Process New Results mithilfe der Pfeile (n und n)
die Proben aus, die verarbeitet werden sollen.

4. Wabhlen Sie auf eine der folgenden Arten eine Verarbeitungsmethode aus:

* Klicken Sie auf Browse, wahlen Sie dann eine Verarbeitungsmethode aus und
klicken Sie auf Open.

» Kilicken Sie auf New und erstellen Sie dann eine neue Verarbeitungsmethode. Siehe
Abschnitt: Erstellen einer Verarbeitungsmethode.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme
135/273



Betriebsanleitung—Verarbeitung

5. (Optional) Klicken Sie auf Edit, um die Verarbeitungsmethode zu bearbeiten. Siehe
Abschnitt: Erstellen einer Verarbeitungsmethode.

6. Wahlen Sie eine Vergleichsprobe fir nicht zielgerichtete Arbeitsablaufe aus.

7. Klicken Sie auf Process.

Hinweis: Bei nicht zielgerichteten Analysen wird die automatische Gruppierung nach
Addukt durchgefihrt. Der Gruppierungsalgorithmus weist Addukt-Modifikatoren fiir
Verbindungen mit der gleichen Retentionszeit zu, wenn die Massendifferenz zwischen
ihnen einem gemeinsamen Addukt zugeordnet ist. Diese Funktion tragt dazu bei,

die Untersuchung duplizierter Verbindungen mit Addukten unterschiedlicher Ladung zu
verhindern.

Wenn die Daten benutzerdefinierte Chargen-Spalten enthalten, die denselben Namen
wie vordefinierte ,Results Table“-Spalten oder vorhandene Formeln aufweisen, dann
wird eine Warnmeldung angezeigt. Klicken Sie zum Fortfahren auf OK. Am Anfang
dieser Spaltennamen wird ein Unterstich (_) hinzugeflgt.

8. Zum Ein- oder Ausblenden von Probenarten konnen Sie auf das Filtersymbol (%) in
der Spalte Sample Type klicken und dann die erforderlichen Kontrollkastchen aktivieren
oder deaktivieren.

9. Zum Festlegen der AkzeptanZfilter klicken Sie auf das Filtersymbol (W) in einer der
Akzeptanzspalten, wahlen Sie Filter by Flag und wahlen Sie dann Pass oder Fail aus.

Hinweis: Die Akzeptanzspalten enthalten die Optionen Accuracy, Accuracy
Acceptance, Asymmetry Factor, Calculated Concentration, Concentration
Acceptance, Integration Acceptance, Quality Retention Time Delta (min), Retention
Time Error (%) und Total Width.

10. Zum Auswahlen qualitativer KonfidenZzfilter klicken Sie auf das Ampelsymbol
Confidence und aktivieren oder deaktivieren Sie dann die entsprechenden
Kontrollkastchen.

Hinweis: Falls Sie nach der Erstellung der ,Results Table* mithilfe des AutoPeak-
Algorithmus die XIC-Breite und die erwartete Retentionszeit andern, werden die Daten
unter Verwendung des vorherigen Algorithmusmodells erneut verarbeitet. Um dies zu
vermeiden, missen Sie das Modell mit den neuen Werten fiir die XIC-Breite und die
erwartete Retentionszeit aktualisieren.

11. Um nach einzelnen Werten flir eine Spalte der ,Results Table® zu filtern, klicken
Sie auf das Filtersymbol (') in der Spaltentiberschrift und aktivieren Sie dann die
Kontrollkastchen fur die Werte, die in der ,Results Table® angezeigt werden sollen.

Tipp! Um zusatzliche benutzerdefinierte Filter anzuwenden, wahlen Sie Text Filters
aus.

Tipp! Um den Filter nach einer Anderung der ,Results Table” erneut anzuwenden, z. B.

bei Anderung einer Bereichsanzahl, klicken Sie auf Reapply Filter ().
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12. Speichern Sie die Ergebnisdatei auf eine der folgenden Arten:

* Klicken Sie auf Results > Save.

+ Um Anderungen an der ,Results Table* zu verhindern, klicken Sie auf Results >
Lock results file and save.

Hinzufligen von Proben

Voraussetzungen

» Im Arbeitsbereich Analytics ist eine ,Results Table® getffnet.

Flgt der derzeit aktiven Results Table zusatzliche Proben hinzu.

1. Klicken Sie auf More > Add samples.

2. Wahlen Sie im Dialogfeld ,Select Samples® die gewiinschten Proben aus.

* Im Teilfenster ,Available” werden die Unterordner, .wiff2-Dateien und verfligbaren
Proben im Ordner Data des aktuellen Projekts angezeigt.

» Erweitern Sie einzelne Ordner, um alle Unterordner oder .wiff2-Dateien anzuzeigen.
Wenn die .wiff2-Datei erweitert wird, wird sie gedffnet, und die verfigbaren Proben
werden angezeigt.

+ Verwenden Sie die Pfeile zum Hinzufugen (n) oder Entfernen (n) von
Proben.

» Wahlen Sie Proben auf folgende Weise aus:

* Doppelklicken Sie auf eine einzelne Probe.

* Wahlen Sie eine Probe oder eine Datendatei aus und klicken Sie dann auf n

» Ziehen Sie eine Probe oder eine Datendatei aus dem linken Teilfenster in das
rechte Teilfenster.

Dricken Sie Shift oder Ctrl, um mehrere Dateien oder Proben auszuwéhlen, bevor
Sie sie verschieben.

3. Klicken Sie auf OK.
Wahrend die neuen Proben integriert und zur vorhandenen Probe hinzugefiigt werden,
wird ein Fortschrittsbalken angezeigt.

Anpassen der ,,Results Table*

Voraussetzungen

* Im Arbeitsbereich ,Analytics” ist eine ,Results Table® gedffnet.
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Wahlen Sie das numerische Format und die in der ,Results Table* anzuzeigenden Spalten
aus. Die Spalteneinstellungen konnen fur alle ,Results Tables” des Projekts Gbernommen

werden.

Hinweis: Bestimmte kritische Spalten wie Sample Name, Sample ID, Barcode usw. sollten
beim Anpassen der Spalteneinstellungen der ,Results Table nicht ausgeblendet werden.

Tipp! Wenn Spaltennamen abgekirzt sind, bewegen Sie den Mauszeiger Uber das Feld, um
den Spaltennamen in einem Tooltip anzuzeigen.

1.

Klicken Sie auf More > Table display settings.
Das Dialogfeld ,Results Table Display Settings® wird gedffnet. Eine Beschreibung der
Spalten in der ,Results Table“ finden Sie im Abschnitt: Spalten der ,Results Table®.

Abbildung 6-23: Dialogfeld ,,Results Table Display Settings“
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Element

Beschreibung

1

Anklicken, um eine zuvor mithilfe der Schaltflache ,Export* gespeicherte
Spalteneinstellungsdatei auszuwahlen. Die Dialogfelder werden mit den
Informationen der ausgewahlten Datei aktualisiert.

Anklicken, um die Einstellungen des aktuellen Dialogfelds in einer Datei
zu speichern. Diese Einstellungen kdnnen mithilfe der Schaltflache
.import“ importiert und verwendet werden. Mit dieser Option kénnen Sie
zwischen verschiedenen Spaltenlayouts wechseln.

Die Bezeichnung der Spalten in alphabetischer Reihenfolge.

Hinweis: Diese Liste enthalt auch berechnete Spalten, die in der
Verarbeitungsmethode definiert wurden, mit der die ,Results Table*
erstellt wurde.

Ein Hakchen gibt an, dass die Spalte sichtbar ist.

Verwenden Sie flir numerische Felder das Format 0.00 flr nicht-
wissenschaftliche Notizen und verwenden Sie das Format 0.00e0 fir
wissenschaftliche Notizen. Andern Sie die Dezimalpunkte, um die
Prazision der angezeigten Zahlen anzugeben. Es kann nur ein Punkt

." als Dezimaltrennzeichen verwendet werden.

Hinweis: Das Gruppieren von Zahlen wird nicht unterstitzt.

Die ausgewahlten LIS Supported-Zeilen sind vom LIMS vordefiniert
und die Spaltenauswahl kann nicht geandert werden.

Anklicken, um die Spalteneinstellungen fur kinftige ,Results Tables* zu
verwenden.

Anklicken, um die Anderungen zu ibernehmen und das Dialogfeld zu
schlie3en.

Anklicken, um die Anderungen zu verwerfen und das Dialogfeld zu
schlie3en.

10

Wabhlen Sie eine Kategorie der Spalten der ,Results Table* aus.
Benutzer kénnen die in der ,Results Table“ angezeigten Spalten anhand
der Auswahl filtern. Durch Auswahl einer Kategorie kann der Benutzer
eine Spalte in der ,Results Table® leicht finden.

2. Aktivieren bzw. deaktivieren Sie das Kontrollkastchen in der Spalte Visible nach Bedarf.

Hinweis: Zusatzlich zu den Spalten, die im Abschnitt: Spalten der ,Results Table*
beschrieben werden kann die ,Results Table“ benutzerdefinierte berechnete und
Textspalten enthalten. Berechnete Spalten sind durch ein Sternchen gekennzeichnet.

3. (Optional) Andern Sie das Format in der Spalte Number Format in ganze Zahlen oder
wissenschaftliche Schreibweise.
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(Optional) Andern Sie in der Spalte Number Format die Anzahl der Dezimalstellen, die
angezeigt werden sollen.

Klicken Sie auf OK.

Die neuen Einstellungen werden in die ,Results Table“ ibernommen. Diese
Einstellungen werden auch gespeichert und Gbernommen, wenn eine neue ,Results
Table“ erstellt wird oder eine zuvor gespeicherte ,Results Table® erneut gedffnet wird.

Tipp! Verwenden Sie die Kopfzeile der ,Results Table®, um die Spaltenbreite und
-reihenfolge anzupassen. Ziehen Sie an der Grenzlinie der Kopfzeile, um die Breite zu
andern. Ziehen Sie die Kopfzeile der Spalte an eine andere Stelle der ,Results Table®,
um die Reihenfolge der Spalten zu andern. Klicken Sie auf das Filtersymbol (%) in einer
Spalteniberschrift, um einen Filter auf die Spalte anzuwenden. Wenn die Schaltflache
Export zum Exportieren einer ,Results Table* verwendet wird, werden die Spalten-,
Auftrags- und Filtereinstellungen in der exportierten Datei gespeichert.

Erstellen eines Berichts

Voraussetzungen

Im Arbeitsbereich ,Analytics” ist eine ,Results Table* gedffnet.

Tipp! Zur Auswahl der Analyten fir einen Bericht verwenden Sie die Spalte Reportable in
der ,Results Table®“. Siehe Abschnitt: Spalten der ,Results Table®.

1.

Klicken Sie auf Reporting > Create Report and Save Results Table.
Das Dialogfeld ,Create Report” wird geoéffnet.

Wahlen Sie eine Vorlage in der Liste Template name aus.
Wahlen Sie ein Berichtsformat aus.

Um den Dateinamen und den Speicherort zu andern, klicken Sie auf Browse, navigieren
Sie dann zu einem anderen Speicherort, geben Sie einen File name ein und klicken Sie
dann auf Save.

Hinweis: Berichte werden standardmafig in
ProgramData\SCIEX\Analytics\Reporter\Reports gespeichert.

Aktivieren Sie bei Bedarf das Kontrollkastchen Create an individual report for each
sample.

(Optional) Wahlen Sie ein anderes Logo fiir den Bericht aus:
a. Klicken Sie auf Replace Logo.

b. Nutzen Sie die Optionen im Dialogfeld ,Replace Logo®, um das Logo wie gewiinscht
anzupassen.

c. Klicken Sie auf Save.

d. Kilicken Sie auf Cancel.
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7. Klicken Sie auf View Pages, um das Berichtslayout anzuzeigen.

8. Kilicken Sie auf Create.

Tipp! Um einen Bericht Uber die ausgewahlten Ergebnisse unter Verwendung einer
Vorlage (z. B. Per Sample Quant, Per Sample Qual, Per Sample Visible Rows Using
Visible Analytes oder Positive Hits Qual) zu erstellen, sollten Sie Filter verwenden oder
die unerwlnschten Zeilen in der ,Results Table® ausblenden.

Tipp! Klicken Sie auf das Beispiel in der Template View im Dialogfeld ,Create
Report®, um das Layout der Berichtsvorlage anzuzeigen. Um eine bestimmte Vorlage
anzuzeigen, muss der Benutzer zusatzlich zum Suffix [Snapshot_X] (wobei X fiir die
Nummer des Snapshots in der Sequenz steht) tber eine .jpg-Datei verfiigen, die
denselben Namen wie die Vorlage hat. Zwischen dem Dateinamen und dem Suffix
durfen sich keine Leerzeichen befinden.

Die Vorlage ,All Peaks Qual.docx” wirde z. B. folgende Namen haben: All Peaks
Qual[Snapshot_1].jpg All Peaks Qual[Snapshot_2].jpg All Peaks Qual[Snapshot_3].jpg

Exportieren und Speichern einer ,,Results Table*

Voraussetzungen

* Im Arbeitsbereich ,Analytics” ist eine ,Results Table* gedffnet.

Tipp! Um die zu exportierenden Analyten auszuwahlen, verwenden Sie die Spalte
Reportable in der ,Results Table“. Siehe Abschnitt: Spalten der ,Results Table".

1. Klicken Sie auf Reporting > Export results > Export and save Results Table.

Das Dialogfeld ,Export* wird gedffnet.

2. Wahlen Sie die Optionen nach Bedarf aus.
Beschreibungen der Optionen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

3. Kilicken Sie auf ,OK".

Exportieren der ,,Results Table“ — Metrik

Voraussetzungen

* Im Arbeitsbereich ,Analytics” ist eine ,Results Table* gedffnet.

Hinweis: Der Hersteller Gbernimmt nach dem Export der Daten aus dem Arbeitsbereich
~Analytics“ keine Verantwortung oder Eventualverbindlichkeit, einschlieRlich indirekter oder
Folgeschaden.
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Das Exportieren der Ergebnistabelle ist eine der kontrollierten Methoden zur Datenausgabe
im Arbeitsbereich ,Analytics®.

Diese Funktion wird genutzt, um eine tabulatorgetrennte Textdatei mit den Informationen
aus der aktiven ,Results Table® zu generieren. Die Informationen werden fiir alle Proben
und entweder alle Komponenten oder nur die sichtbaren Komponenten fiir die (das) eine
ausgewahlte Metrik bzw. Feld exportiert.

1. Klicken Sie auf Reporting > Export results > Results Table - Metric.
Das Dialogfeld ,Export Metric* wird geoéffnet.

2. Wahlen Sie die zu exportierende Spalte im Feld Metric aus und legen Sie dann die
Optionen fest. Siehe das Dokument: Hilfesystem.

3. Kilicken Sie auf OK.

Ergebnisse in ein Watson LIMS ubertragen

Voraussetzungen

* Eine ,Results Table* ist gedffnet und gesperrt.

+ Die Watson LIMS Software ist gedffnet.

Hinweis: Eine Teilmenge der Spalten in der ,Results Table“ wird Ubertragen, einschlieRlich
einiger ausgeblendeter Spalten sowie einige Spalten, die nicht als Reportable
gekennzeichnet sind.

1. Klicken Sie auf Reporting > Initiate Transfer to Watson LIMS.
Das Ubertragungsdialogfeld wird gedffnet.

2. Importieren Sie die Daten in der Watson LIMS Software.
3. Fihren Sie im Ubertragungsdialogfeld in SCIEX OS einen der folgenden Schritte aus:
+ Wenn die Ubertragung erfolgreich abgeschlossen wurde, klicken Sie auf Confirm.

+ Wenn die Ubertragung nicht erfolgreich abgeschlossen wurde, klicken Sie auf
Decline.

Ergebnisse in ein anderes LIMS ubertragen

Voraussetzungen

» Konfigurieren Sie das LIMS im Arbeitsbereich ,Configuration®. Siehe Abschnitt:
Auswahlen der Einstellungen des Labor-Informations- und Management-Systems
(LIMS).

+ Offnen Sie eine gesperrte ,Results Table*.
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Tipp! Um die zu exportierenden Analyten auszuwahlen, verwenden Sie die Spalte
Reportable in der ,Results Table“. Siehe Abschnitt: Spalten der ,Results Table".

1. Klicken Sie auf Reporting > Transfer Results to LIMS.
Das Dialogfeld ,LIMS Transfer wird gedffnet.

2. Wahlen Sie eine Vorlage in der Liste Template aus.

3. Klicken Sie auf Transfer.

Arbeiten mit ,,Results Tables*

.Results Tables“ fassen die berechnete Konzentration eines Analyten sowie die qualitativen
Analyseergebnisse wie Bibliothekstreffer, Ergebnisse der Formelsuche usw. in jeder
unbekannten Probe auf Basis der Kalibrierkurve zusammen. ,Results Tables” enthalten auch
Kalibrierkurven und Statistiken zu den Ergebnissen. Der Benutzer kann ,Results Tables"
anpassen und die ,Results Tables® in verschiedenen Layouts anzeigen.

Hinweis: Spalten der ,Results Table“ mit einem Sternchen (*) sind Spalten mit Standardtext
oder berechnete Spalten.

Daten aus einer ,Results Table* kdnnen als .txt-Datei zur Verwendung in anderen
Anwendungen wie Microsoft Excel exportiert werden. Der Benutzer kann alle Daten in der
.Results Table“ oder nur die Daten in den sichtbaren Spalten exportieren.

Tipp! Wenn mehrere Sitzungen von ,Results Tables* vertikal oder horizontal als Kacheln
angeordnet wurden, klicken Sie auf Views > Reset layout, um zu den ,Results Tables" im
urspriinglichen Layout zurliickzukehren.

Verwenden Sie das Kontextmeni, um die Zeilen der ,Results Table® zu bearbeiten. Klicken
Sie zum Anzeigen dieses Menls mit der rechten Maustaste auf eine beliebige Stelle in der
,Results Table“.

Abbildung 6-24: Kontextmenii (rechte Maustaste)

Copy Cirl+C
Paste Ctrl+ ¥

Copy Entire Table

Select All Rows

Apply Current Analyte's Actual Concentrations to All

Tabelle 6-4: Kontextmenii (rechte Maustaste), Befehle

Bezeichnung Beschreibung

Copy (Kopieren) Mit dieser Option konnen Sie die aktuellen Daten in
die Zwischenablage kopieren.

Paste (Einfigen) Mit dieser Option kdnnen Sie Daten aus der
Zwischenablage in die aktuelle Ansicht einfligen.
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Tabelle 6-4: Kontextmenii (rechte Maustaste), Befehle (Fortsetzung)

Bezeichnung

Beschreibung

Copy Entire Table

(Gesamte Tabelle kopieren) Mit dieser Option kénnen Sie die
gesamte Tabelle in die Zwischenablage kopieren.

Fill Down

(Nach unten kopieren) (Komponenten) Mit dieser Option
kénnen Sie die Optionen in der ersten ausgewahlten Zeile in
alle nachfolgenden ausgewahlten Zeilen replizieren.

Select All Rows

(Alle Zeilen auswahlen) Mit dieser Option kénnen Sie alle Zeilen
in der zurzeit aktiven ,Results Table* auswahlen. Diese Funktion
ist hilfreich, wenn der Benutzer danach einen Befehl wie z. B.
Copy flr alle ausgewahlten Zeilen anwenden mdchte.

Apply Current Analyte's
Actual Concentrations
to All

(Ist-Konzentrationen des aktuellen Analyten auf alle
anwenden) (Analyten) Wenn es mehr als einen Analyten
gibt und alle Analyten in diesen Proben in denselben
Konzentrationen vorliegen, verwenden Sie diese Option,
um ein Schnellverfahren zur Einstellung des Felds

»Actual Concentration® fur alle Analyten fir Standardproben
bereitzustellen. Um diese Funktion zu verwenden:

1.  Verwenden Sie Components and Groups List, um nur
einen bestimmten Analyten in der Tabelle anzuzeigen.
Siehe Abschnitt: Liste ,Components & Groups®.

2. (Optional) Filtern Sie die Spalte Sample Type, um nur
Standardproben anzuzeigen.

3. Legen Sie die Ist-Konzentration fur den Analyten fest,
indem Sie entweder in die Zellen schreiben oder die Spalte
auswahlen und Text einflgen.

4. Wahlen Sie Apply Current Analyte's Actual
Concentrations to All aus.

Zeigen Sie bei Bedarf wieder alle Komponenten und
Probentypen an.
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Tabelle 6-4: Kontextmenii (rechte Maustaste), Befehle (Fortsetzung)

Bezeichnung Beschreibung

Apply Current IS's (Ist-Konzentrationen des aktuellen IS auf alle anwenden)
Actual Concentrations | (Interne Standards) Wenn es mehrere interne Standards
to All gibt und alle internen Standards in diesen Proben in

derselben Konzentration vorliegen, verwenden Sie diese
Option, um eine Tastenkombination zum Festlegen des Felds
fur die Ist-Konzentration fir alle internen Standards fiir die
Standardproben festzulegen. Um diese Funktion zu verwenden:

1. Verwenden Sie Components and Groups List, um
nur einen bestimmten internen Standard in der Tabelle
anzuzeigen. Siehe Abschnitt: Liste ,Components &
Groups*.

2. (Optional) Filtern Sie die Spalte Sample Type, um nur
Standardproben anzuzeigen.

3. Legen Sie die Ist-Konzentration fur den internen Standard
fest, indem Sie entweder in die Zellen schreiben oder die
Spalte auswahlen und Text einfugen.

4. Wabhlen Sie Apply Current IS's Actual Concentrations to
All aus.

Zeigen Sie bei Bedarf wieder alle Komponenten und
Probentypen an.

Filter der Ergebnistabelle

Verwenden Sie die Felder oben in der Ergebnistabelle, um Inhalte anzuzeigen und zu filtern.

Abbildung 6-25: Filtern von Steuerelementen

42 of 189 rows Filters: 3 |/ Qualify for Rules Filters mmm |
s S —

Define a qualifying row:
v ®
% lon ratio v
Tabelle 6-5: Filter der Ergebnistabelle
Bezeichnung Beschreibung
x of y rows (x von y Zeilen) Zeigt die Anzahl der sichtbaren Zeilen (x) von der
Gesamtzahl der Zeilen (y) an.
Filters (Filter) Zeigt die Anzahl der Spalten an, auf die Filter angewendet
werden.
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Tabelle 6-5: Filter der Ergebnistabelle (Fortsetzung)

Bezeichnung Beschreibung

Qualify for (Sich fur Regelfilter qualifizieren) Wechselt die Ansicht der

Rules Filters Ergebnistabelle zwischen den Zeilen, die den Akzeptanzkriterien-Filtern
oder den Konfidenzampel-Filtern entsprechen bzw. nicht entsprechen.
Akzeptanzkriterien und Konfidenzampel-Leuchten werden in der
Verarbeitungsmethode angewendet.

Reapply Filter [ (Filter erneut anwenden) Wendet den Filter nach einer Anderung der
Ergebnistabelle erneut an, z. B. bei einer Anderung der Bereichsanzahl.

Hinweis: Alle Filter werden automatisch erneut angewendet, wenn ein
anderer Filter hinzugefligt oder geandert wird.

Clear (Loschen) Loscht alle Filter.

Spalten der ,,Results Table*

Hinweis:

» Spalten mit einem Sternchen (*) sind benutzerdefinierte Textspalten, berechnete Spalten
oder Spalten, die durch eine kombinierte Markierungsregel erstellt wurden.

» Bei Spalten mit Namen, die mit einem Unterstrich (_) beginnen, handelt es sich um
benutzerdefinierte Spalten, die denselben Namen wie die vordefinierte ,Results Table*-
Spalte oder -Formel besitzt.

* Die Spalte Format gibt an, wie das Feld in Formeln validiert ist.

* In Spalten mit Zahlen kdnnen Benutzer das Zahlenformat und die Anzahl der glltigen
Stellen andern. Wahlen Sie zwischen Decimal, Significant Digits oder Scientific
Notation in der Spalte Number Format und geben Sie dann die Anzahl der gtiltigen
Stellen in der Spalte Number Format Precision im Dialogfeld ,Results Table Display
Settings” ein.

Bezeichnung Beschreibung Format LIS-
unterstutzt
Accuracy (Genauigkeit) Zeigt die Genauigkeit der Nummer J

Standards und Qualitatskontrollproben
(QC-Proben) an. Fir andere
Probenarten ist dieser Wert auf N/A
eingestellt.

Fur Standards bekannter Konzentration
ist die Genauigkeit der Standards und
QC-Proben als 100 % x (Calculated
Concentration)/(Actual Concentration)
definiert.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F
146/273



Betriebsanleitung—Verarbeitung

Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Accuracy
Acceptance

(Genauigkeitsakzeptanz) Zeigt den
Akzeptanzstatus der Genauigkeit an.

Text

N

Acq. Method
Name

(Name der Erfassungsmethode) Zeigt
den Namen der zur Erfassung der Probe
verwendeten Erfassungsmethode an.

Text

Acquisition Date
& Time

(Erfassungsdatum und -uhrzeit) Zeigt
das Datum und die Zeit an, wann die
Probe erfasst wurde.

Text

Actual
Concentration

(Ist-Konzentration) Zeigt fur Standards
und QC-Proben die erwartete bekannte
Konzentration an.

Nummer

Adduct/ Charge

(Addukt/Ladung) Zeigt den Status
»2Adduct” oder ,Charge“ der Verbindung
an. Im zielgerichteten Arbeitsablauf wird
dieser Wert vom Benutzer festgelegt.

Im nicht zielgerichteten Arbeitsablauf
wird dieser Wert automatisch von

der Software festgelegt, wenn die
Gruppierung nach Addukt aktiviert ist.

Text

Area

(Flache) Zeigt die erkannte Peak-Flache
an. Falls kein Peak erkannt wurde, wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

Area / Height

(Flache/Hohe) Zeigt die erkannte Peak-
Flache geteilt durch die Hohe an. Falls
kein Peak erkannt wurde, wird dieser
Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

Area Ratio

(Flachenverhaltnis) Fur Analyten, die
einen internen Standard verwenden, wird
das Verhaltnis zwischen dem Analyten
Area und IS Area angezeigt. Fir interne
Standards oder fur Analyten ohne einen
internen Standard wird dieser Wert auf
N/A (k/A) gesetzt.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Area Ratio of
comparison

(Flachenverhaltnis des Vergleichs)
Zeigt das Flachenverhaltnis der Probe/
Kontrollprobe an.

< Falls kein Peak in der Kontrolle
gefunden wurde, ist der Wert N/A
(k/A).

* Wenn kein Peak in der Probe
gefunden wurde, ist der Wert O.

* Wenn jeder Peak in der Probe unter
dem Area Ratio Threshold liegt, ist
der Wert N/A (k/A).

* Wurde keine Vergleichsprobe
verwendet, ist der Wert No control
sample (Keine Kontrollprobe).

* FUr die Kontrollprobe betragt das
Flachenverhaltnis fir gefundene
Peaks immer 1.

Gilt nur fir qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer

N

Asymmetry
Factor

(Assymmetriefaktor) Zeigt den Abstand
zwischen der Mittellinie des Peaks und
der hinteren Steigung, geteilt durch den
Abstand zwischen der Mittellinie des
Peaks und der vorderen Steigung, wobei
alle Messungen bei 10 % der maximalen
Peak-Hbéhe durchgefiihrt werden.

Nummer

AutoPeak
Asymmetry

(AutoPeak-Asymmetrie) Zeigt das
Verhaltnis der Asymmetrie des
integrierten Peaks zur erwarteten
Symmetrie basierend auf dem Modell.
Ein Verhaltnis von 1 weist auf eine
gute Ubereinstimmung hin. Wenn der
Wert nicht 1 ist, ist die lonenquelle
maoglicherweise gesattigt, oder die
Integration ist mdglicherweise nicht
korrekt.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

AutoPeak
Candidate
Model Quality

(Qualitat des AutoPeak-
Kandidatenmodells) Zeigt die Eignung
des Peaks fur die Verwendung bei

der Erstellung eines Peak-Modells

an. Wenn der Wert wesentlich

groler als 1 ist, ist die Probe zur
Erstellung der Quantifizierungsmethode
ungeeignet. Verwenden Sie zur
Modellerstellung einen Peak mit einem
langeren Ansprechen und wenden Sie
anschlieflend diesen Peak auf alle
Proben an.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Nummer

N

AutoPeak Group
Confidence

(AutoPeak-Gruppenkonfidenz) Zeigt die
Wahrscheinlichkeit an, dass eine Gruppe
von echten Peaks integriert ist und

die Integration keinen falsch positiven
Rausch-Peak umfasst.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Nummer

AutoPeak
Integration
Quality

(Qualitat der AutoPeak-Integration) Zeigt
die Qualitat der Daten an. Die Qualitat
wird als Wert zwischen 0 und 1
dargestellt. Ist die Qualitat geringer als
0,6, sollten Sie die Integration naher
untersuchen.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

AutoPeak Model
Source

(Quelle des AutoPeak-Modells) Zeigt die
Namen der Proben und Komponenten,
die fur die Erstellung der Peak-Modelle
verwendet wurden. Wenn die fir die
Modellierung verwendete Komponente
nicht identisch mit der integrierten
Komponente ist, prifen Sie das Modell,
um festzustellen, ob es geeignet ist.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Nummer

N

AutoPeak Num
Peaks

(Anzahl der AutoPeak-Peaks) Zeigt
die Anzahl der vom Algorithmus
erkannten, benachbarten, ineinander
verschlungenen Peaks an.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Nummer

AutoPeak Peak
Width
Confidence

(AutoPeak-Peak-Breite/Konfidenz) Zeigt
das Niveau des Vertrauens in die
Peak-Breite an. Ein Wert von 1
bedeutet, dass die tatsachliche und die
erwartete Peak-Breite gleich sind. Ein
Wert groRer als 1 zeigt an, dass die
tatsachliche Peak-Breite groer ist als
die erwartete. Ein Wert kleiner als 1
zeigt an, dass die tatsachliche Peak-
Breite geringer ist als die erwartete
oder der Peak aufgrund einer Anderung
der chromatographischen Bedingungen
breiter ist.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Nummer
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

AutoPeak
Saturated acc

(AutoPeak-Sattigung) Wenn die Option
Saturation correction verwendet wurde
und der entsprechende Peak gesattigt
war, sodass sich das angepasste Modell
Uber den Peak hinaus erstreckt, wird

in diesem Feld Yes (Ja) angezeigt.
Andernfalls ist die Spalte leer. Wenn

die Genauigkeit und %VK-Werte flr
Proben bei héheren Konzentrationen
nicht innerhalb der akzeptablen Bereiche
liegen, passen Sie die Saturation
correction an.

Gilt nur fur Verarbeitungsmethoden,
bei denen der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus verwendet wird.

Text

N

Barcode

(Strichcode) Zeigt die eindeutige 1D

fur eine Probe an. Die eindeutige ID
wird durch den Wert initialisiert, der
ursprunglich in der zur Datenerfassung
verwendeten Charge angegeben wurde.

Der Barcode kann maximal 20 Zeichen
enthalten. Das Feld Barcode darf

die folgenden unglltigen Zeichen nicht

enthalten: \/: *? " <> |= bzw. Zeichen

von 0 bis 31 der ASCII-Tabelle.

Text

Baseline Delta/
Height

(Basislinien-Delta/Hohe) Zeigt den
absoluten Wert der Differenz zwischen
der Hohe der Basislinie am Anfang

und am Ende des Peaks und der
tatsachlichen Peak-Hohe an. Werte, die
groRer als ca. 0,1 sind, weisen darauf
hin, dass die Basislinie mdglicherweise
nicht korrekt integriert wurde und der
Peak Uberpruft werden sollte.

Nummer

Calculated
Concentration

(Berechnete Konzentration) Fur
Standards bekannter Konzentration

wird der Wert der riickberechneten
Konzentration aus der Kalibrierkurve
angezeigt. Die Regressionsgleichungen
beschreiben, wie die Regression fur

die verschiedenen Regressionsarten und
Gewichtungen durchgefuhrt wird.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Combined Score

(Kombinierte Bewertung) (Optional) Zeigt
eine einzelne Punktzahl an, die fur
relative Vergleichszwecke verwendet
werden kann.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer

N

Comparison

(Vergleich) Zeigt die Komponenten in der
Vergleichsprobe.

Nummer

Component
Comment

(Kommentar zu Komponente) Zeigt
einen beliebigen Kommentar fur den
Analyten oder den internen Standard an,
der auf alle Proben zutrifft.

Text

Component
Group Name

(Gruppenname der Komponente) Zeigt
einen dem Analyten oder dem internen
Standard zugeordneten Gruppennamen
an.

Text

Component
Index

(Index der Komponente) Zeigt den
Index des Analyten oder internen
Standards in der ursprunglichen
Verarbeitungsmethode an.

Nummer

Component
Name

(Name der Komponente) Zeigt die
Bezeichnung des Analyten oder des
internen Standards an.

Diese Spalte ist in der ,Results Table*
immer sichtbar. Im Dialogfeld ,Column
Settings” ist das Kontrollkastchen nicht
verflgbar.

Der Component Name kann maximal
50 Zeichen enthalten.

Hinweis:

* Der Component Name kann nur
in der Verarbeitungsmethode, aber
nicht in der ,Results Table“ gedndert
werden.

* Diese Spalte ist fur eine LIMS-
Ubertragung (Labor-Informations- und
Management-System) obligatorisch.

Text
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Minuten entlang der Rickseite des
Peaks an, wo die Intensitat bei 5 % der
Peak-Hohe liegt.

Bezeichnung Beschreibung Format LIS-
unterstiitzt
Component (Komponententyp) Zeigt den Typ des Text N
Type Analyten an: Quantifier, Qualifier oder
Internal Standard.
Conc. Units (Konzentrationseinheiten) Zeigt die Text J
Konzentrationseinheiten an.
Concentration | (Konzentrationsakzeptanz) Zeigt den Nummer N
Acceptance Akzeptanzstatus der berechneten
Konzentration.
Concentration | (Konzentrationsverhaltnis) Fir Analyten, Nummer N
Ratio die einen internen Standard verwenden,
wird das Verhaltnis zwischen Actual
Concentration und IS Actual
Concentration angezeigt. Fur interne
Standards oder fir Analyten ohne einen
internen Standard wird dieser Wert auf
N/A (k/A) gesetzt.
Difference from | (Unterschied zur durchschnittlichen Nummer N
Average Sample | Probenzeit) Zeigt den Unterschied
Time zwischen der Analysezeit flr diese
Probe und die durchschnittliche
Analysezeit fur alle Proben an.
Dilution Factor | (Verdinnungsfaktor) Zeigt den Faktor, Nummer J
mit dem die Probe verdinnt worden ist.
Dieser Faktor wird bei der Berechnung
der Kalibrierkurve verwendet.
End Time (Endzeit) Zeigt die End-Retentionszeit Nummer J
des erkannten Peaks in Minuten an.
End Time at 10% | (Endzeit bei 10 %) Zeigt die Zeit Nummer N
in Minuten entlang der Ruckseite des
Peaks an, wo die Intensitat bei 10 % der
Peak-Hohe liegt.
End Time at 5% | (Endzeit bei 5 %) Zeigt die Zeit in Nummer N
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Expected lon
Ratio

(Erwartetes lonenverhaltnis) Zeigt
das erwartete lonenverhaltnis fur
unbekannte, QC- und Standardproben
an.

Fur jede Komponente in einer Gruppe
ist das Expected lon Ratio der
Durchschnitt der lonenverhaltnisse ihrer
Standards. Ein Standard ist in der
Berechnung des Expected lon Ratio
der Komponente nicht enthalten, wenn
folgende Bedingungen zutreffen:

1. Die Peak-Flache ist n. z.

2. Die Spalte ,Use" ist nicht
ausgewahlt.

Nummer

J

Expected RT

(Erwartete RT) Zeigt die ursprunglich
von der Verarbeitungsmethode erwartete
Retentionszeit in Minuten an.

Nummer

Expected MW

(Erwartetes Molekulargewicht) Zeigt
das urspriinglich von der
Verarbeitungsmethode erwartete
Molekulargewicht in Da an.

Gilt nur fur Arbeitsablaufe fur die
Massenwiederherstellung.

Nummer

Formula

(Formel) (Optional) Zeigt eine giltige
chemische Formel an. Wenn die
chemische Formel ungdltig ist, wird sie
von der Software nicht beibehalten.
Wenn die chemische Formel giiltig ist,
werden die Spalten Mass (Da) und
Isotope automatisch ausgefullt.

Text
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Formula
Confidence

(Formel/Konfidenz) Zeigt den Grad des
Vertrauens in die Formula Finder Score
als Prozentsatz an. Dies wird berechnet
basierend auf Folgendem:

*  Wie gut das aktuelle MS-Spektrum
mit dem theoretischen Spektrum flr
die Verbindung basierend auf der
Masse ubereinstimmt.

* Wie gut das erfasste MS/MS-
Spektrum mit dem in der LibraryView
Software-Datenbank gefundenen
MS/MS-Spektrum Ubereinstimmt.

Die MS-Spektrum-Bewertung hat doppelt
so viel Gewicht wie MS/MS-Spektrum-
Bewertung.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Text

N

Formula Finder

(Formelsuche) Zeigt die einzelne
Punktzahl an, die fir relative Vergleiche
verwendet werden kann. Der Wert

kann mithilfe der Daten aus der
.Results Table“ der Peak-Bewertung der
Formelsuche aktualisiert werden.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer

Results

Formula Finder

(Ergebnisse der Formelsuche) (Optional)
Zeigt den besten Treffer in den
Ergebnissen der Formelsuche an.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Text

Score

Formula Finder

(Punktzahl der Formelsuche) (Optional)
Zeigt eine einzelne Punktzahl an, die

fur relative Vergleiche verwendet werden
kann.

Nummer

Found at
Fragment

(Gefunden bei Fragment) (Optional)
Zeigt die beste angeforderte
Fragmentmasse (Da) an, bei der
passende Spektren gefunden wurden.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Found at Mass

(Gefunden bei Masse) (Optional) Zeigt
die beste angeforderte Extraktionsmasse
(Da) an, bei der die passenden Spektren
gefunden wurden.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer

J

Fragment Mass

(Fragmentmasse) (Optional) Zeigt die
Fragmentmasse an, wie in der

Methode angegeben. Der Vorlaufer des
Fragments wird aus MS/MS in der Spalte
Extraction Mass (Da) extrahiert. Falls
vorhanden, muss dieser Wert numerisch
sein.

Nummer

Fragment Mass
Error (ppm)

(Fragmentmassefehler (ppm)) (Optional)
Zeigt den Unterschied zwischen der
.,Found at Fragment“-Masse und der
Fragmentmasse in ppm an.

Nummer

Fragment Mass
Error (mDa)

(Fragmentmassefehler (mDa)) (Optional)
Zeigt den Unterschied zwischen der
.,Found at Fragment“-Masse und der
Fragmentmasse in mDa an.

Nummer

Fragment Mass
Error
Confidence

(Fragmentmassefehler-Konfidenz)
(Optional) Zeigt das Niveau des
Vertrauens in den Fragmentmassefehler
an.

Text

Height

(Hohe) Zeigt die erkannte Peak-Hohe
an. Falls kein Peak erkannt wurde, wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

Height Ratio

(Hohenverhaltnis) Fur Analyten, die
einen internen Standard verwenden, wird
das Verhaltnis zwischen Height und IS
Height angezeigt. Fir interne Standards
oder fir Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Nummer
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Bezeichnung

Beschreibung

Format LIS-
unterstiitzt

Index

(Index) Zeigt den Index der Zeile Nummer N
in der ursprunglichen, unsortierten
Reihenfolge an. Falls die Tabelle nach
einer anderen Spalte sortiert wurde,
kann die urspringliche Reihenfolge
durch Sortierung nach dieser Spalte
wiederhergestellt werden.

Injection Volume

(Injektionsvolumen) Zeigt das Volumen Nummer J
der in der Methode gespeicherten und
durch den Autosampler injizierten Probe
an.

Integration
Acceptance

(Integrationsakzeptanz) Zeigt an, wie Nummer N
genau die Peak-Integration mit den
Akzeptanzkriterien Ubereinstimmt. Dies
wird basierend auf diesen Faktoren wie
in den Markierungsregeln konfiguriert
berechnet:

Integrationsqualitat
Asymmetriefaktor
Gesamte Peak-Breite, in Minuten

Retentionszeitfehler, gemessen als
Prozentsatz oder in Minuten

Integration Type

(Integrationstyp) Zeigt den Typ der Text J
Integration an.

Baseline: Ein eigenstandiger Peak,
der auf Ubliche Weise integriert

Valley: Gibt an, dass das

Signal zwischen zwei benachbarten
Peaks nicht zum Basislinienwert
zurtickgekehrt ist.

N/A (k/A): Gibt an, dass ein Peak
nicht erkannt wurde.

Manual: Gibt an, dass der Peak
manuell integriert wurde.
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

lon Ratio

(lonenverhaltnis) Zeigt das
lonenverhaltnis an. lonenverhaltnisse
werden bestimmt, wenn mindestens
zwei MRM-Ubergénge eines einzelnen
Analyten in einer Gruppe
zusammengefasst wurden.

Alle Analyten in einer Gruppe

bilden eine Analyt-Untergruppe. Alle
internen Standards in einer Gruppe
bilden eine 1S-Untergruppe. Die

erste Komponente einer Untergruppe
wird als Quantifizierer-lon verwendet.
Die restlichen Komponenten in der
Untergruppe werden als Qualifizierer-
lonen verwendet.

lonenverhéltnis = (Peak-Flache oder
Hbéhe des Qualifizierers)/(Peak-Flache
oder H6he des Quantifizierers)

Das lonenverhaltnis kann sowohl ftr
die Flache als auch die Héhe

des Peaks berechnet werden. Wenn
von der Verarbeitungsmethode die
Flache fir die Regression der ersten
Komponente, d. h. der Komponente,
deren Komponentenindex in der ,Results
Table* 1 ist, verwendet wird, wird

die Peak-Flache zur Berechnung des
lonenverhaltnisses fur die gesamte
,Results Table* verwendet. Wenn die
Hoéhe fur die Regression der ersten
Komponente verwendet wird, dann wird
die Peak-Hohe fur die Berechnung
verwendet.

» Falls eine Komponente nicht zu einer
Gruppe gehort, wird der Wert fiir lon
Ratio auf N/A (k/A) gesetzt.

* Wurde kein Peak gefunden, wird der
Wert fir lon Ratio auf N/A (k/A)
gesetzt.

* Wenn das lonenverhaltnis auf alle
Komponenten in den Analyt- und IS-

Nummer

J
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Untergruppen angewendet wird, ist
der Qualifizierer der Quantifizierer.

» Falls sich die Integration entweder fir
die Peaks des Quantifizierers oder
des Qualifizierers andert, wird das
lonenverhaltnis erneut berechnet.

Hinweis: Der Benutzer

kann Kennzeichnungsregeln flr
das lonenverhaltnis in der
Verarbeitungsmethode definieren.

lon Ratio
Acceptance

(lonenverhaltnisakzeptanz) Zeigt den
Akzeptanzstatus des lonenverhaltnisses.

Nummer

lon Ratio
Confidence

(lonenverhaltnis/Konfidenz) Zeigt den
Grad des Vertrauens in das
lonenverhaltnis.

Gilt nur flr qualitative Arbeitsablaufe.

Text

(Interner Standard) Zeigt an, ob es sich

bei der Zeile um einen internen Standard
handelt. Ein aktiviertes Kontrollkastchen
zeigt an, dass die Komponente der Zeile
ein interner Standard und kein Analyt ist.

Hinweis: Das Kontrollkastchen IS
wird automatisch fir Probenamen

mit .heavy oder -cis ausgewahlt, da
diese Proben als interne Standards

bei Proteomik-Workflows definiert sind.
Bei anderen Workflows sind dies keine
internen Standards, deshalb sollte das
Kontrollkastchen IS deaktiviert werden.

Nummer

IS Actual
Concentration

(IS-Ist-Konzentration) Zeigt die Ist-
Konzentration des internen Standards
an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. FUr interne Standards
oder fir Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Nummer
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Bezeichnung Beschreibung Format LIS-
unterstiitzt
IS Area (IS-Flache) Zeigt die Flache fur den Nummer N

internen Standard an, der dem aktuellen
Analyten zugeordnet ist. Fur interne
Standards oder fur Analyten ohne einen
internen Standard wird dieser Wert auf
N/A (k/A) gesetzt.

IS Area / Height | (IS-Flache/-Hbéhe) Zeigt das Verhaltnis Nummer N
zwischen IS Area und IS Height fiir den
internen Standard an, der dem aktuellen
Analyten zugeordnet ist. Fur interne
Standards oder fur Analyten ohne einen
internen Standard wird dieser Wert auf
N/A (k/A) gesetzt.

IS Baseline (IS-Basislinien-Delta/HOhe) Zeigt den Nummer N
Delta / Height absoluten Wert der Hohendifferenz
zwischen der Basislinie am Anfang und
Ende des Peaks und der tatsachlichen
Peak-Hdéhe fir den internen Standard
an. Werte, die groler als ca. 0,1 sind,
weisen darauf hin, dass die Basislinie
moglicherweise nicht korrekt integriert
wurde und der Peak Uberprift werden
sollte.

IS Comment (IS-Kommentar) Zeigt einen beliebigen Text N
Kommentar fur den internen Standard
an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. FUr interne Standards
oder fir Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

IS End Time (IS-Endzeit) Zeigt die Zeit an, zu der Nummer N
die Erfassung flirr den internen Standard
endet, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. Fur interne Standards
oder fur Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

IS Expected MW

(Erwartetes 1S-Molekulargewicht) Zeigt
das erwartete Molekulargewicht fur den
internen Standard an (in Da), der dem
aktuellen Analyten zugeordnet ist. Fur
interne Standards oder fur Analyten
ohne einen internen Standard wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Gilt nur fur Arbeitsablaufe fur die
Massenwiederherstellung.

Nummer

J

IS Expected RT

(Erwartete IS-Retentionszeit) Zeigt die
erwartete Retentionszeit fur den internen
Standard an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. FUr interne Standards
oder fur Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Nummer

IS Height

(IS-Hbhe) Zeigt die Hohe des

dem aktuellen Analyten zugeordneten
internen Standards an. Fir interne
Standards oder fur Analyten ohne einen
internen Standard wird dieser Wert auf
N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

IS Integration
Type

(IS-Integrationstyp) Zeigt den Typ der
Integration fur den internen Standard an,
der dem aktuellen Analyten zugeordnet
ist. FUr interne Standards oder fur
Analyten ohne einen internen Standard
wird dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Text

IS Mass Info

(IS-Masseninfo) Zeigt die
Masseninformationen fir den internen
Standard an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. FUr interne Standards
oder fir Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Text
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Bezeichnung Beschreibung Format LIS-
unterstiitzt
IS MW (IS-Molekulargewicht) Zeigt das Nummer N

gefundene Molekulargewicht des
dem aktuellen Analyten zugeordneten
internen Standards an (in Da). Fur
interne Standards oder fur Analyten
ohne einen internen Standard wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Gilt nur fur Arbeitsablaufe fur die
Massenwiederherstellung.

IS MW Delta (Da) | (IS MW Delta (Da)) Zeigt den Nummer J
Unterschied zwischen dem erwarteten
und dem gefundenen Molekulargewicht
fur den internen Standard in Da an.

Gilt nur fur Arbeitsablaufe fur die
Massenwiederherstellung.

IS MW Delta (IS MW Delta (ppm)) Zeigt den Nummer J
(ppm) Unterschied zwischen dem erwarteten
und dem gefundenen Molekulargewicht
fur den internen Standard in ppm an.

Gilt nur fur Arbeitsablaufe fur die
Massenwiederherstellung.

IS Name (IS-Name) Zeigt den Namen des Text N
internen Standards an, der dem
aktuellen Analyten zugeordnet ist. Fur
interne Standards oder fur Analyten
ohne einen internen Standard wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

IS Peak (IS-Peak-Kommentar) Zeigt den Peak- Text N
Comment Kommentar fur den internen Standard
an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. FUr interne Standards
oder fur Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

IS Quality (IS-Qualitat) Zeigt die Qualitat des Nummer N
internen Standards an, der dem
aktuellen Analyten zugeordnet ist. Fr
interne Standards oder fiir Analyten
ohne einen internen Standard wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

IS Region
Height

(Hohe des IS-Bereichs) Zeigt die Hohe
fur den internen Standardbereich an.
Far interne Standards oder fir Analyten
ohne einen internen Standard wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

N

IS Retention
Time

(IS-Retentionszeit) Zeigt die
Retentionszeit fur den internen Standard
an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. FUr interne Standards
oder fur Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Nummer

IS Signal / Noise

(IS-Signal/Rauschen) Zeigt das Signal-
zu-Rausch-Verhaltnis fiur den internen
Standard an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. FUr interne Standards
oder fir Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Nummer

IS Start Time

(I1S-Startzeit) Zeigt die Startzeit flr den
internen Standard an, der dem aktuellen
Analyten zugeordnet ist. Fur interne
Standards oder fir Analyten ohne einen
internen Standard wird dieser Wert auf
N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

IS Total Width

(IS-Gesamtbreite) Zeigt die
Gesamtbreite fur den internen Standard
an, der dem aktuellen Analyten
zugeordnet ist. Fur interne Standards
oder fur Analyten ohne einen internen
Standard wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Nummer

IS Width at 50%

(IS-Breite bei 50 %) Zeigt die Breite

bei 50 % des dem aktuellen Analyten
zugeordneten internen Standards an.
Fir interne Standards oder fiir Analyten
ohne einen internen Standard wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

Isotope
Confidence

(Isotop/Konfidenz) Zeigt den Grad des
Vertrauens in das Isotopenverhaltnis an.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Text
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Bezeichnung

Beschreibung

Format LIS-
unterstiitzt

Isotope Ratio
Difference

(Isotopenverhaltnis) Ermittelt die
Differenz zwischen dem theoretischen
Isotopenmuster (basierend auf der
Formel) und dem Isotopenmuster aus
den erfassten Spektren.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer N

LC Method

(LC-Methode) Zeigt den Namen der
LC-Methode an, die zur Erfassung der
Daten verwendet wird.

Text N

Library
Confidence

(Bibliothek/Konfidenz) Zeigt den Grad
des Vertrauens in den Library Hit
basierend auf der Library Score des
Treffers an.

Gilt nur flr qualitative Arbeitsablaufe.

Text N

Library Hit

(Bibliothekstreffer) Zeigt den
Verbindungsnamen des besten
Bibliothekstreffers an. Dies ist

die Verbindung mit der hdchsten
Reinheitspunktzahl und die Formel, die
zur angeforderten Formel passt.

Der Wert kann mithilfe der Daten

aus dem Ergebnisraster der Peak-
Bewertung der Bibliothekssuchfunktion
aktualisiert werden. Gilt nur fir
qualitative Arbeitsablaufe.

Text N

Library Score

(Bibliothekspunktzahl) Zeigt an, wie gut
die Bibliotheksubereinstimmung mit der
gefundenen Masse Ubereinstimmt.

Gilt nur flr qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer N

Mass Error
(ppm)

(Massefehler (ppm)) Zeigt die Differenz
zwischen gefundener Masse und
Extraktionsmasse an, ausgedrickt in
Teile pro Million.

Gilt nur flr qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer N
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Mass Error
(mDa)

(Massefehler (mDa)) Zeigt die Differenz
zwischen gefundener Masse und
Extraktionsmasse an, ausgedrickt in
Millidalton.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer

N

Mass Error
Confidence

(Massefehler/Konfidenz) Zeigt den Grad
des Vertrauens in den Massefehler an.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Text

Mass Info

(Masseninfo) Zeigt die der Komponente
zugeordneten Masseninformationen an.

» Fur MRM-Versuche ist dies Q1/Q3
und fur Profilversuche (vollstandiger
Scan) ist dies Start — Stopp.

* Fdr UV-, ADC- oder DAD-Versuche
ist dies die Wellenlange (DAD) oder
Kanalinformation (UV/ADC).

Wenn die Fragmentmasse vorhanden
ist, wird sie flr die XIC-Extraktion
verwendet.

Wenn keine Fragment-Masse vorhanden
ist, muss die Vorlaufer-Masse flr die
XIC-Extraktion verwendet werden.

Text

Modified

(Geandert) Zeigt an, ob die Peak-
Finder-Parameter gedndert wurden. Ein
aktiviertes Kontrollkastchen zeigt an,
dass die Peak-Finder-Parameter in der
Verarbeitungsmethode im Teilfenster
.Peak Review* geandert wurden.

Nummer

MS Method

(MS-Methode) Zeigt den Namen der
MS-Methode an, die zur Erfassung der
Daten verwendet wird.

Text

Mw

(MW) Zeigt das gefundene
Molekulargewicht des Analyten aus dem
rekonstruierten Diagramm in Da an.

Gilt nur fir Arbeitsablaufe fir die
Massenwiederherstellung.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

MW Delta (Da)

(MW Delta (Da)) Zeigt den Unterschied
zwischen dem erwarteten und dem
gefundenen Molekulargewicht in Da an.

Gilt nur fur Arbeitsablaufe fur die
Massenwiederherstellung.

Nummer

J

MW Delta (ppm)

(MW Delta (ppm)) Zeigt den Unterschied
zwischen dem erwarteten und dem
gefundenen Molekulargewicht in ppm an.

Gilt nur fur Arbeitsablaufe fur die
Massenwiederherstellung.

Nummer

Non-Targeted
Peak

(Nicht zielgerichteter Peak) Gibt an, ob
der Peak vom erweiterten Peak-Finder
gefunden wurde.

Gilt nur fur qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer

Operator Name

(Bedienername) Zeigt den Namen des
Instrumentenbedieners an, der die Probe
erfasst hat.

Text

Original
Filename

(Ursprunglicher Dateiname) Zeigt den
Namen der Datei an.

Text
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Bezeichnung Beschreibung Format LIS-
unterstiitzt
Outlier Reasons | (Grinde flir Ausrei3er) Wenn die Text N

automatische Entfernung von Ausreif3ern
in der Quantifizierungsmethode aktiviert
wurde, wird angezeigt, welches Kriterium
aullerhalb der vorgegebenen Grenzen
fur die Komponente liegt.

Die Spalte Outlier Reasons ist mit
den Regeln fir die automatische
Entfernung von Ausrei3ern in der
Quantifizierungsmethode verknupft. Es
handelt sich um eine voreingestellte
Spalte in der ,Results Table*

Der Grund fir die Kennzeichnung des
Ausreil’erwerts:

+ Genauigkeit
« Konzentration
* |lonenverhaltnis

Wenn entweder flir den
Quantifizierer oder den Qualifizierer
ein Peak vorhanden ist, wird

das lonenverhaltnis flr beide
Komponenten markiert. Weist keine
dieser Komponenten Peaks auf, ist
das lonenverhaltnis flr keine der
Komponenten markiert.

« Das erwartete lonenverhaltnis kann
nicht berechnet werden

* Eine vom Benutzer erstellte
benutzerdefinierte Markierungsregel
ist fehlgeschlagen

Peak Comment [(Peak-Kommentar) Zeigt einen Text N
beliebigen Kommentar fiir die Zeile an.

Plate Number (Bodenzahl) Zeigt die Bodenzahl des Text J
Autosamplers an, der zur Erfassung der
Daten verwendet wird (wie im Batch-

Editor angegeben).
Points Across (Punkte im Bereich der Basislinie) Zeigt Nummer N
Baseline die Anzahl der Scans Uber den Peak an.
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Bezeichnung

Beschreibung

Format LIS-
unterstiitzt

Points Across
Half Height

(Punkte im Bereich der halben Hohe)
Zeigt die Anzahl von Scans Uber dem
Peak bei etwa 50 % der Hohe an.

Nummer N

Polarity

(Polaritat) Zeigt die Polaritat des
Experiments an, mit dem die Probe
erfasst wird.

Text N

Precursor Mass

(Vorlaufermasse) Zeigt die
Eingangsparameter der Verarbeitung
aus der Verarbeitungsmethode an.

Diese Spalte ist in der ,Results Table*
immer sichtbar. Im Dialogfeld ,Column
Settings” ist das Kontrollkastchen nicht
verflgbar.

Nummer N

Proc. Method
Name

(Name der Verarbeitungsmethode) Zeigt
den Namen der Verarbeitungsmethode
an, mit der die ,Results Table“ erstellt
wurde.

Text J

Quality

(Qualitat) Zeigt die Qualitat des
integrierten Peaks an. Der Bereich des
integrierten Peaks und der Bereich
eines groReren RT-Fensters werden
verglichen. Ein Wert von 0 gibt an, dass
der Peak schlecht integriert ist oder dass
kein Peak vorhanden ist. Ein Wert von
1,0 weist auf einen gut integrierten Peak
hin, der nicht Uberprift werden muss.

Nummer N

Rack Number

(Racknummer) Zeigt die Racknummer
des Autosamplers an, der zur Erfassung
der Daten verwendet wird (wie im Batch-
Editor angegeben).

Text J

Region Height

(Bereichshohe) Zeigt die Peak-Hohe
des groften Peaks in der Nahe des
ermittelten Peaks an. Dies ist hilfreich

in Verbindung mit dem Feld Quality
(Qualitat). Peaks mit niedriger Qualitat,
die aulRerdem eine angemessene
Bereichshéhe (,Region Height“) haben,
mussen Uberprift werden. Wenn die
Bereichshohe (,Region Height“) gering
ist, ist kein signifikanter Peak vorhanden.

Nummer N
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Relative RT

(Relative RT) Fur Analyten, die einen
internen Standard verwenden, wird das
Verhaltnis zwischen Retention Time
und IS Retention Time angezeigt. Flur
interne Standards oder fur Analyten
ohne einen internen Standard wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

J

Reportable

(Berichtsfahig) Zeigt an, ob das
Ergebnis in Berichte, Exporte und LIMS-
Ubertragungen aufgenommen wird.

Nummer

Retention Time

(Retentionszeit) Zeigt die tatsachliche
Retentionszeit des erkannten Peaks in
Minuten an.

Nummer

Retention Time
Delta (min)

(Retentionszeit-Delta) Zeigt den
Unterschied zwischen der fir die

Masse definierten Retentionszeit und der
tatsachlichen Retentionszeit an.

Nummer

Retention Time
Error (%)

(Retentionszeitfehler (%)) Zeigt den
Fehler in Prozent an, der zwischen
.,Found at RT* und ,Expected RT*
gefunden wird.

Gilt nur fir qualitative Arbeitsablaufe.

Nummer

RT Confidence

(RT-Konfidenz) Zeigt das Vertrauen in
die Retentionszeit an.

Gilt nur fir qualitative Arbeitsablaufe.

Text

Sample
Comment

(Kommentar zu Probe) Zeigt einen
benutzerdefinierten Kommentar fiir die
Probe an.

Text
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Sample ID

(Proben-ID) Zeigt eine benutzerdefinierte
ID fur die Probe an. Die Sample ID wird
im Batch-Editor angegeben, bevor die
Probe zur Erfassung Ubergeben wird.

Wenn der Arbeitsablauf fur

die Standardzugabe in der
Verarbeitungsmethode aktiviert ist, wird
die Proben-ID (Sample ID) als
Gruppen-ID fir jede Standardzugabe-
Gruppe verwendet. SCIEX OS verknUpft
jede Probe mit einer unbekannten
Analytkonzentration mit Proben, zu
denen bekannte und unterschiedliche
Konzentrationen desselben Analyten
hinzugefiigt wurden.

Die Sample ID kann maximal

252 Zeichen enthalten. Das Feld
Sample ID darf die folgenden ungultigen
Zeichen nicht enthalten: \/: * ? " <> |

= bzw. Zeichen von 0 bis 31 der ASCII-
Tabelle.

Text

J

Sample Index

(Probenindex) Zeigt den Index der
aktuellen Probe an.

Hinweis: Diese Spalte ist gesperrt und
wird immer auf der linken Seite der
,Results Table angezeigt.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Sample Name

(Probenname) Zeigt einen
benutzerdefinierten Namen fir die Probe
an. Der Sample Name wird im Batch-
Editor angegeben, bevor die Probe zur
Erfassung Ubergeben wird.

Der Sample Name muss zwischen

1 und 252 Zeichen umfassen. Das

Feld Sample Name darf die folgenden
ungultigen Zeichen nicht enthalten: \ / :
*? " <> |=bzw. Zeichen von 0 bis 31 der
ASCII-Tabelle.

Hinweis: Diese Spalte ist gesperrt und
wird immer auf der linken Seite der
.Results Table" angezeigt.

Text

J

Sample Type

(Probenart) Zeigt die Probenart an.

Text

Scanned
Barcode

(Gescannter Strichcode) Zeigt den vor
der Injektion gescannten Strichcode an.

Text

Signal / Noise

(Signal/Rauschen) Zeigt eine Schatzung
des Verhaltnisses zwischen der Peak-
Hohe des erkannten Peaks und

dem im Chromatogramm vorhandenen
Rauschen an.

Fur den AutoPeak-
Integrationsalgorithmus wird das
Rauschen mithilfe des berechneten
,relativen Rauschens® und der Basislinie
an der Spitze des Peaks geschatzt.

Bei dem MQ4-Algorithmus wird ahnlich
verfahren, die Basislinie wird jedoch
anhand des gesamten Chromatogramms
geschatzt.

Nummer

Slope of
Baseline

(Steigung der Basislinie) Zeigt die
Steigung des integrierten Peaks von der
Basislinie an.

((Intensitét bei Peak-Ende) — (Intensitét
bei Peak-Start)) + Peak-Breite

Nummer

Start Time

(Startzeit) Zeigt die Start-Retentionszeit
des erkannten Peaks in Minuten an.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Start Time at
10%

(Startzeit bei 10 %) Zeigt die Zeit in
Minuten entlang der Vorderseite des
Peaks an, wo die Intensitat bei 10 % der
Peak-Hohe liegt.

Nummer

N

Start Time at 5%

(Startzeit bei 5 %) Zeigt die Zeit in
Minuten entlang der Vorderseite des
Peaks an, wo die Intensitat bei 5 % der
Peak-Hohe liegt.

Nummer

Std Addition
Accuracy

(Standardzugabe Genauigkeit) Zeigt
die Genauigkeit der Proben
bekannter Konzentrationen an, die
durch die Zugabe von Standards

mit unterschiedlicher Konzentration
quantifiziert werden. Wenn der
Arbeitsablauf fir die Standardzugabe
in der Verarbeitungsmethode aktiviert
ist, wird die Probenart (Sample Type)
fur alle Proben automatisch auf
Standard gesetzt. Wird der Sample
Type in einen anderen Typ geéndert,
oder ist der Arbeitsablauf fir die
Standardzugabe nicht aktiviert, wird
dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Fur Proben bekannter Konzentration
wie eine Qualitatskontrollprobe in einer
Charge ist Std Addition Accuracy
definiert als:

100 % x (Std Addition Calculated
Concentration)/(Std Addition Actual
Concentration).

Nummer

Std Addition
Actual
Concentration

(Standardzugabe/Ist-Konzentration)
Zeigt die benutzerdefinierte erwartete
bekannte Konzentration fur Proben
an, die nach Standardzugabe
quantifiziert werden. Beispiel: Eine
Qualitatskontrollprobe in einer Charge.
Falls Sample Type nicht Standard ist,
dann wird dieser Wert auf N/A (k/A)
gesetzt.

Nummer
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Bezeichnung

Beschreibung

Format

LIS-
unterstiitzt

Std Addition
Calculated
Concentration

(Standardzugabe/Berechnete
Konzentration) Zeigt den Wert

der rickberechneten Konzentration
durch Extrapolation der Kurve der
Standardzugabe zum Schnittpunkt

der X-Achse anhand einer linearen
Regression und ohne Gewichtung

an. Bei durch Standardzugabe
quantifizierten Proben wird Std Addition
Calculated Concentration definiert als:

Intercept/Slope (Achsenabschnitt/
Steigung)

Wenn Sample Type nicht Standard
ist, falls der Arbeitsablauf fir

die Standardzugabe in der
Verarbeitungsmethode nicht aktiviert
ist oder wenn kein Peak in

den nicht gespikten Proben einer
Standardzugabegruppe gefunden wird,
wird dieser Wert auf N/A (k/A) gesetzt.

Nummer

N

Super group ID

(Super Gruppe) Scout Triggered MRM
(stMRM) Algorithmus, Gruppenmodus:
Der Name der Super Gruppe, der ein
Marker-Ubergang und ein abhangiger
Ubergang zugewiesen wurden.

Text

Tailing Factor

(Nachzugsfaktor) Zeigt den Abstand
zwischen der vorderen Steigung des
Peaks und der hinteren Steigung, geteilt
durch den doppelten Abstand zwischen
der Mittellinie des Peaks und der
vorderen Steigung. Alle Messungen
werden bei 5 % der maximalen Peak-
Hohe durchgeflihrt.

Nummer

Time Since First
Sample (min)

(Zeit seit erster Probe (Minuten)) Zeigt
die Zeit, in Minuten, seit die Erfassung
der ersten Probe begann.

Nummer

Time Since Last
Sample (sec)

(Zeit seit letzter Probe (Sekunden)) Zeigt
die Zeit, in Sekunden, seit die Erfassung
der letzten Probe begann.

Nummer
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Bezeichnung Beschreibung Format LIS-
unterstiitzt
Total Width (Gesamtbreite) Zeigt die Nummer J

chromatographische Peak-Breite an der
Basislinie in Minuten an.

Used (Verwendet) Zeigt an, ob das Ergebnis Nummer J
verwendet wird.

» Bei allen Proben zeigt ein
ausgewahltes Kontrollkastchen an,
dass das Ergebnis bei der
Berechnung von Referenzwerten
und bei der Ausflihrung von
Kennzeichnungsregeln verwendet
wird.

» Bei Standardproben weist ein
aktiviertes Kontrollkastchen darauf
hin, dass das Ergebnis bei Erstellung
der Kalibrierkurve, Regression und
Statistikberechnungen verwendet
wird.

« Bei QC-Proben weist ein aktiviertes
Kontrollkastchen darauf hin, dass das
Ergebnis fir die Berechnung der
Qualitatskontrollstatistiken verwendet
wird.

« Bei anderen Probenarten weist
ein aktiviertes Kontrollkastchen
darauf hin, dass das Ergebnis in
Berechnungen verwendet wird.

Vial Number (Flaschchennummer) Zeigt die Text J
Flaschchennummer im Autosampler
zur Erfassung der Daten an, wie
ursprunglich in der Charge angegeben.

Width at 10% (Breite bei 10 %) Zeigt die bei 10 % Nummer N
der Peak-Hbhe gemessene Breite des
Peaks an.
Width at 5% (Breite bei 5 %) Zeigt die bei 5 % Nummer N
der Peak-Hdhe gemessene Breite des
Peaks an.
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Bezeichnung Beschreibung Format LIS-
unterstiitzt
Width at 50% (Breite bei 50 %) Zeigt die Nummer J

chromatographische Peak-Breite (in
Minuten) des erkannten Peaks an,
gemessen bei der Halfte seiner
maximalen Intensitat.

XIC Width (Da) [ (XIC-Breite (Da)) Zeigt die Breite des Nummer J
extrahierten lonenchromatogramms in
Dalton an.

XIC Width (ppm) | (XIC-Breite (ppm)) Zeigt die Breite des Nummer J

extrahierten lonenchromatogramms in
ppm (Teile pro Million) an.

Akzeptanzfilter

Verwenden Sie die Option Filter by Flag im Menu ,Filter” fir eine Ergebnistabellenspalte,
um anzugeben, ob die Spalte basierend auf den Akzeptanzkriterien gefiltert werden soll. Die
Ergebnistabelle kann wie folgt nach Akzeptanzkriterien gefiltert werden:

+ Pass: Zeigt die Zeilen an, die den in der Verarbeitungsmethode festgelegten Kriterien
entsprechen.

» Fail: Zeigt die Zeilen an, die den in der Verarbeitungsmethode festgelegten Kriterien nicht
entsprechen.

Abbildung 6-26: Filter By Flag

Filter by Flag » Pass

Text Filters > Eail

Die AkzeptanZfilter kdnnen fir jede Spalte ausgewahlt werden, auf die eine
Kennzeichnungsregel angewandt wurde, sowie flr die folgenden Akzeptanzkriterien:

» Accuracy

» Accuracy Acceptance

* Asymmetry Factor

+ Calculated Concentration
» Concentration Acceptance

* Integration Acceptance

* Quality
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* Retention Time Delta (min)

* Retention Time Error (%)

+ Total Width

Konfidenzampel

Verwenden Sie die Akzeptanzkriterien, um geeignete Zeilen zu bestimmen. Eine geeignete
Zeile ist eine Zeile, in der die Akzeptanzkriterien mit den in der Verarbeitungsmethode
definierten Kriterien tbereinstimmen.

Abbildung 6-27: Geeignete Zeilen

.A lon ratio
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Die Ampelleuchten zeigen den Konfidenzstatus fir jede Zeile an, auf die eine qualitative
Regel oder eine lonenverhaltnis-Akzeptanzregel angewandt wird. Informationen zu
Markierungsregeln finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Tipp! Die ,Results Table* kann mit Vertrauensampelleuchtenfiltern gefiltert werden.
Aktivieren Sie das Kontrollkastchen Qualify for Rules Filters, um die Ansicht der ,Results
Table“ zwischen den Zeilen umzuschalten, die mit den Konfidenzfiltern Gibereinstimmen und
die nicht Ubereinstimmen. Die KonfidenZfilter sind: Pass, Marginal, Fail und N/A.

Tabelle 6-6: Konfidenzampel

Ampelsymbo | Beschreibung

|

v Zeigt, welche Komponenten die in der Verarbeitungsmethode festgelegten
Konfidenzstufen erfillen.
Zeigt, welche Komponenten das in der Verarbeitungsmethode festgelegte
Ausmald an marginalem, prozentualem Unterschied erflllen.
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Tabelle 6-6: Konfidenzampel (Fortsetzung)

Ampelsymbo | Beschreibung
I

® Zeigt, welche Komponenten das in der Verarbeitungsmethode festgelegte,
nicht akzeptable Ausmal an prozentualem Unterschied erflillen.

Zeigt, welche Konfidenzparameter nicht auf die Komponente anwendbar
sind.

Liste ,,Components & Groups*

Wenn eine Ergebnistabelle gedffnet ist, wird eine Liste der aktuellen Komponenten und
Gruppen auf der linken Seite des Hauptfensters angezeigt. Verwenden Sie diese Liste, um
zu andern, welche Komponenten in den Ergebnissen sowie in verbundenen Teilfenstern
,Peak Review" oder ,Calibration Curve“ sichtbar sind. Alle diese Informationen werden so
angezeigt, wie sie in der Verarbeitungsmethode definiert wurden.
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Abbildung 6-28: Components and Groups (Komponenten und Gruppen)

Samples | Components and Groups -

All Components

All Internal Standards
Internal Std Cuant

Intermal 5td lon Ratio

All Analytes

25-0H-VitD3-Quant
25-0H-VitD3 lon Ratio
25-0H-VitD2-Cuant
25-0H-VitD2 lon Ratio

Klicken Sie auf ein einzelnes Element in der Liste, um nur die Komponenten fiir dieses
Element anzuzeigen. Wahlen Sie mit Umschalt + Klick oder Strg + Klick mehrere Elemente
aus, z. B. zwei bestimmte Analyten.

Tipp! Andern Sie die Breite der Liste, indem Sie den rechten Rand nach links bzw. rechts
ziehen.

Die Reihenfolge der Zeilen in der Ergebnistabelle wird durch Filtern nicht beeinflusst. Die
Tabelle ist so voreingestellt, dass sie zuerst nach Probe und dann nach Komponente
geordnet wird, gemaR der Reihenfolge, die in der Verarbeitungsmethode angegeben wurde.
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Tabelle 6-7: Optionen

Bezeichnung | Beschreibung

Show IS (IS anzeigen) Klicken Sie auf diese Option, um die Zeilen in der

Ergebnistabelle flir den ausgewahlten Analyten und den entsprechenden
internen Standard anzuzeigen. Dies entspricht dem Klicken auf den
Analyten und anschlieflienden Klicken auf den internen Standard bei
gleichzeitigem Driicken der Strg-Taste (sodass beide ausgewahlt werden).

Find (Suchen) Klicken Sie auf diese Option, um die Elemente in der Liste zu

finden, die mit dem angegebenen Text Gbereinstimmen.

Bewerten von Peaks

Voraussetzungen

Offnen Sie eine ,Results Table*.

Verwenden Sie das Teilfenster ,Peak Review" flr Folgendes:

Uberpriifen der Rohchromatogramme, um die Qualitit des Peak-Ermittlungsprozesses zu
bestimmen.

Korrigieren von Chromatogrammen, die nicht korrekt integriert wurden, entweder durch
Anpassen der Peak-Ermittlungsparameter oder durch manuelles Auswahlen der Start-
und Endpunkte fur die Integration. Nach erneuter Integration eines Chromatogramms wird
die ,Results Table* automatisch mit der neuen Peak-Flache und anderen Parametern
aktualisiert.

Untersuchen Sie die MS- und MS/MS-Spektren visuell auf das integrierte XIC.

Uberprifen Sie die Ergebnisse der Formelsuche und der Bibliothekssuche und
aktualisieren Sie die Ergebnisse in der ,Results Table* bei Bedarf manuell.

(Arbeitsablauf fiir die Massenwiederherstellung) Uberpriifen Sie das
Durchschnittsspektrum und das Rekonstruktionsspektrum visuell.

(Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung) Korrigieren Sie Chromatogramme, in
denen der XIC-Bereich nicht richtig ausgewahlt wurde entweder durch Anpassung

der Peak-Finder-Parameter oder durch manuelle Auswahl des XIC-Bereichs. Nachdem
ein neuer XIC-Bereich ausgewahlt wurde, werden das Durchschnittsspektrum und das
Rekonstruktionsspektrum erneut generiert.

(Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung) Korrigieren Sie Massenpeaks, die nicht
richtig ausgewahlt wurden, indem Sie die ,Mass Peak Selection“-Parameter anpassen
oder durch manuelle Auswahl des Massen-Peaks. Nach der Anderung des Massen-
Peaks wird die ,Results Table® automatisch mit dem neuen Peak und anderen
Parametern aktualisiert.

Klicken Sie auf Displays the peak review ().
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2.

Wabhlen Sie im linken Teilfenster der Liste Components and Group eine Komponente
aus.

(Optional) Passen Sie das Layout des Teilfensters ,Peak Review* mit dem Menu View
an. Eine Beschreibung der View-Optionen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

(Optional) Klicken Sie auf Options > Peak review display settings, um die

Darstellung des Teilfensters ,Peak Review* zu andern. Wahlen Sie beispielsweise die
Chromatogramme aus, die zur selben Zeit angezeigt werden sollen. Beschreibungen der
Optionen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Abbildung 6-29: Dialogfeld ,,Peak Review Options*

Peak Review Options X

Appearance

Number of rows: 2 v
Mumber of columns: 2 ~
Overlay:

Don't overlay v

Highlight active graph using:
Bold, italic title and grey background v

Mark expected RT with arrow

(Optional) Verwenden Sie zum Vergrdliern eines Peaks eine dieser Methoden:

+ Klicken Sie auf Options > Peak review display settings und klicken Sie dann auf
Zooming, um die Parameter zum VergrolRern/Verkleinern der Peaks zu andern.

» Ziehen Sie den Cursor auf der X-Achse oder der Y-Achse lber den zu vergréRernden
Bereich.

(Optional) Zum Erweitern eines Peaks, der das gesamte Teilfenster ,Peak Review*

ausflllt, wahlen Sie den Peak aus und klicken Sie dann auf Peak magnifier (E).

Tipp! Wenn ein Symbol im Teilfenster ,Peak Review* schwarz dargestellt wird, ist die
entsprechende Funktion aktiviert. Zum Deaktivieren der Funktion klicken Sie erneut auf
das Symbol.

(Optional) Um den verrauschten Bereich im Diagramm anzuzeigen und anzupassen,
klicken Sie auf Options > Show Noise Regions und passen den verrauschten Bereich
ggf. an. Siehe Abschnitt: Arbeiten mit verrauschten Bereichen.
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Hinweis: Verrauschte Bereiche kénnen nur dann angepasst werden, wenn der Signal-
zu-Rauschen-Algorithmus Peak to Peak oder Standard Deviation verwendet wird.

8. Falls ein Chromatogramm oder ein Wiederherstellungsdiagramm verschiedene Peaks
enthalt und ein inkorrekter Peak integriert wurde, ziehen Sie mit der Maus Uber den
korrekten Peak, um eine neue erwartete Retentionszeit oder ein neues erwartetes
Molekulargewicht festzulegen. Passen Sie gegebenenfalls die Parameter zum Finden
von Peaks sowie die Integrationsparameter an.

9. (Optional) Um die neuen Parameter auf alle Proben der Probenkomponente oder
-gruppe anzuwenden, verwenden Sie die Optionen aus dem Kontextmenu (rechte
Maustaste). Weitere Informationen finden Sie im Abschnitt: Arbeiten mit Peaks im
Teilfenster ,Peak Review".

Tipp! Zum Anzeigen integrierter Peaks klicken Sie auf Displays the peak review ().
Im Teilfenster ,Peak Review" wahlen Sie Options > Show navigation controls aus.
Klicken Sie anschlieftend auf die Navigationssymbole. Eine Beschreibung der Symbole
finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Tipp! Léschen Sie die Integration durch Klicken auf Set peak to "not found" ( ).
Der Benutzer kann die Rohdaten sehen, bevor der Peak manuell integriert wird. Die
Integrationsparameter kénnen nicht bearbeitet werden.

10. Klicken Sie im Teilfenster ,Peak Review" auf Enable manual integration mode (m),
um den Modus fur die manuelle Integration zu verwenden.

11. Ziehen Sie den Cursor von der Basis auf einer Seite des Peaks zur Basis auf der
anderen Seite des Peaks.
Der Peak wird nun manuell integriert und die vorher genutzten Integrationsparameter
sind nicht verfugbar.

Tipp! Wenn der Peak soeben geandert wurde, kann er auf die urspriingliche Methode
zurtickgesetzt werden, indem Sie mit der rechten Maustaste klicken und dann auf
Revert Peak to Original Method klicken.

Tipp! Um die manuelle Integration zu |I6schen und die Felder fiir die
Integrationsparameter zu aktivieren, deaktivieren Sie das Kontrollkdstchen Manual

Integration und klicken Sie dann erneut auf Enable manual integration mode (m).

12. (Optional) Um den aktuellen Peak im Arbeitsbereich ,Explorer anzuzeigen, klicken Sie
auf Open data exploration ().

Die aktuelle Vergroflierungsstufe wird beibehalten.

Hinweis: Die manuelle Integration eines Peaks bleibt bestehen, bis der Benutzer die
Integration fur diesen Peak im Teilfenster ,Peak Review" andert oder die integrierte
Methode bearbeitet, um die Komponente zu andern.
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Hinweis: Wenn im Arbeitsablauf fir die Massenwiederherstellung ein
Massenwiederherstellungs-Peak manuell integriert wird, dann bleiben der
entsprechende XIC-Bereich und das Durchschnittsspektrum bestehen, bis der Benutzer
die Integration fir diesen Peak im Teilfenster ,Peak Review" andert oder die integrierte
Methode bearbeitet, um die Komponente zu andern.

Arbeiten mit Peaks im Teilfenster ,,Peak Review*

Tabelle 6-8: Funktionen fur die Peak-Bewertung

Ziel Aufgabe
Integrationsparameter Verwenden Sie diesen Befehl in Verbindung mit der
kopieren Option Paste Integration Parameters, um die Parameter

zur Peak-Ermittlung von einem Chromatogramm in ein

anderes zu kopieren. Dieser Befehl kann verwendet

werden, wenn fiir verschiedene Chromatogramme dieselben

Parametereinstellungen vorgenommen werden mussen.

1. Klicken Sie mit der rechten Maustaste in einem Diagramm
auf ein aktives gedffnetes Chromatogramm und klicken Sie
dann auf Copy Integration Parameters.

2. Verwenden Sie den Befehl Update Processing
Method for Component, um die Anderung auf alle
Chromatogramme flr die Komponente anzuwenden.

3. Verwenden Sie den Befehl Update Processing Method
for Group, um die Anderung auf alle Chromatogramme fir
die Gruppe anzuwenden.

Integrationsparameter Verwenden Sie diesen Befehl in Verbindung mit der Option
einfligen Copy Integration Parameters, um die Parameter zur Peak-

Ermittlung von einem Chromatogramm in ein anderes zu

kopieren.

1. Klicken Sie mit der rechten Maustaste in einem Diagramm
auf ein aktives gedffnetes Chromatogramm und klicken Sie
dann auf Copy Integration Parameters.

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf ein anderes
Chromatogramm und dann auf Paste Integration
Parameters.
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Tabelle 6-8: Funktionen fiir die Peak-Bewertung (Fortsetzung)

Ziel Aufgabe

Verarbeitungsmethode Nachdem Sie die Parameter zur Peak-Ermittlung fir ein

fur eine Komponente bestimmtes Chromatogramm angepasst haben, andern Sie
aktualisieren mit diesem Befehl die Kopie der in der ,Results Table®

gespeicherten Verarbeitungsmethode, um diese Parameter fiir
die Komponente zu verwenden.

+ Passen Sie die Parameter zur Peak-Ermittlung an, klicken
Sie mit der rechten Maustaste darauf und wahlen Sie dann
Update Processing Method for Component aus.

Fur die bestimmte Komponente werden alle Proben
automatisch integriert, um die neuen Parameter zu
verwenden, und das Teilfenster ,Peak Review" und die
,Results Table“ werden aktualisiert. Falls Peaks manuell
integriert worden sind, wird der Benutzer gefragt, ob

die Reintegration fur alle oder nur fir die nicht manuell
integrierten Peaks ibernommen werden soll.

Verarbeitungsmethode fur | (Gilt nicht fr Arbeitsablaufe fur die Massenwiederherstellung)
eine Gruppe aktualisieren | Ahnelt der Option Update Processing Method for
Component, die Integration wird jedoch von allen
Komponenten lbernommen, die zur selben Gruppe wie die
Komponente des zurzeit aktiven Chromatogramms gehéren.
Wenn der Benutzer die verschiedenen Komponenten Gruppen
zugeordnet hat und falls fir die einer Gruppe zugeordneten
Komponenten dieselbe Retentionszeit angenommen werden
kann, ist dieser Befehl hilfreich, da der Benutzer hiermit

die Parameter einschliel3lich der Retentionszeit fur alle
Komponenten der Gruppe gleichzeitig zuriicksetzen kann.
Dieser Befehl ist nicht nitzlich, wenn die Komponenten der
Gruppen nicht dieselbe Retentionszeit haben.

+ Passen Sie die Parameter zur Peak-Ermittlung an, klicken
Sie mit der rechten Maustaste darauf und wéahlen Sie dann
Update Processing Method for Group aus.
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Tabelle 6-8: Funktionen fiir die Peak-Bewertung (Fortsetzung)

Ziel

Aufgabe

Verarbeitungsmethode
fur eine Gruppe
aktualisieren, mit
Ausnahme von Expected
MW

(Nur fiir Arbeitsablaufe fir die Massenwiederherstellung) Ahnelt
der Option Update Processing Method for Component, die
Integration wird jedoch von allen Komponenten Ubernommen,
die zur selben Gruppe wie die Komponente des zurzeit

aktiven Chromatogramms und Rekonstruktionsdiagramms
gehoren. Wenn der Benutzer die verschiedenen Komponenten
Gruppen zugeordnet hat und falls fir die einer Gruppe
zugeordneten Komponenten dieselbe Retentionszeit und
dieselben Integrationsparameter angenommen werden kénnen,
ist dieser Befehl hilfreich, da der Benutzer hiermit die
Parameter einschliel3lich der erwarteten Retentionszeit fur

alle Komponenten der Gruppe gleichzeitig zurlicksetzen kann.
Dieser Befehl ist nicht nitzlich, wenn die Komponenten der
Gruppen nicht dieselbe Retentionszeit haben. Dieser Befehl
wird nicht auf Expected MW angewandt.

+ Passen Sie die Parameter zur Peak-Ermittlung und die
Integrationsparameter an, klicken Sie mit der rechten
Maustaste darauf und wahlen Sie dann Update Processing
Method for Group, Excluding Expected MW aus.

Integrationsparameter
fur eine Probe
innerhalb einer Gruppe
Ubernehmen

(Gilt nicht fur den Arbeitsablauf fir die
Massenwiederherstellung) Nachdem Sie die Parameter zur
Peak-Ermittlung fir ein bestimmtes Chromatogramm angepasst
haben, verwenden Sie diesen Befehl, um die Parameter auf
alle Verbindungen in einer Probe anzuwenden, die zur gleichen
Gruppe gehdren wie die geadnderte Verbindung.

+ Passen Sie die Parameter zur Peak-Ermittlung fur das
Chromatogramm an, klicken Sie mit der rechten Maustaste
darauf und wahlen Sie dann Apply integration parameters
to sample within a group aus.
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Tabelle 6-8: Funktionen fiir die Peak-Bewertung (Fortsetzung)

Ziel

Aufgabe

Integrationsparameter
fur eine Probe

innerhalb einer Gruppe
ubernehmen, mit
Ausnahme von Expected
MW

(Nur Arbeitsablaufe fur die Massenwiederherstellung) Nachdem
Sie die Parameter zur Peak-Ermittlung fir ein bestimmtes
Chromatogramm und die Integrationsparameter fir ein
Wiederherstellungsdiagramm angepasst haben, verwenden Sie
diesen Befehl, um die Parameter auf alle Verbindungen in einer
Probe anzuwenden, die zur gleichen Gruppe gehoren wie die
geanderte Verbindung. Dieser Befehl wird nicht auf Expected
MW angewandt.

+ Passen Sie die Parameter zur Peak-Ermittlung fur das
Chromatogramm und die Integrationsparameter fiir den
dekonvolierten Massen-Peak an, klicken Sie mit der rechten
Maustaste darauf und wahlen Sie dann Apply integration
parameters to sample within a group, excluding
Expected MW aus.

Einen Peak auf die
urspringliche Methode
zurucksetzen

Verwenden Sie diesen Befehl nach der Anpassung

der Parameter zur Peak-Ermittlung fiir ein bestimmtes
Chromatogramm, um die urspringlichen Parameter aus der
Kopie der Verarbeitungsmethode, die mit der ,Results Table*
im Chromatogramm gespeichert wurde, zu Gbernehmen.

» Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf ein Diagramm mit
einem geodffneten und aktiven Chromatogramm und wahlen
Sie dann Revert Peak to Original Method aus.

Alle Peaks
einer Komponente
zuricksetzen

Verwenden Sie diesen Befehl nach der Anpassung der
Parameter zur Peak-Ermittlung einiger Chromatogramme,

um die urspringlichen Parameter aus der Kopie der
Verarbeitungsmethode, die mit der ,Results Table® gespeichert
wurde, in alle Chromatogramme fir dieselbe Komponente

wie im aktiven Chromatogramm zu tGbernehmen. Falls Peaks
manuell integriert worden sind, wird der Benutzer gefragt, ob die
Reintegration fur alle oder nur fir die nicht manuell integrierten
Peaks Ubernommen werden soll.

» Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf ein Diagramm mit
einem geodffneten und aktiven Chromatogramm und wahlen
Sie dann Revert All Peaks for Component aus.

Arbeiten mit verrauschten Bereichen

Wenn der Signal-zu-Rauschen-Algorithmus Peak to Peak oder Standard Deviation
verwendet wird, kdnnen die verrauschten Bereiche interaktiv auf der Seite ,Integration” der
Verarbeitungsmethode und dem Teilfenster ,Peak Review" angepasst werden.
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1. Klicken Sie auf den verrauschten Bereich im Diagramm und bewegen Sie ihn zur

gewilnschten Position.

2. Bewegen Sie den Cursor Uber den linken oder rechten Rand des verrauschten Bereichs,
bis der doppelkdpfigen Pfeil angezeigt wird. Ziehen Sie dann den Rand zur gewlinschten
Position, um die GroRe des verrauschten Bereichs anzupassen.

Peaks mithilfe von Ergebnissen der Bibliothekssuche oder

Formelsuche analysieren

Tipp! Klicken Sie auf Options > Peak review display settings, um die Anzahl der im
Teilfenster angezeigten Zeilen zu andern. Um das Teilfenster Peak Review zu vergréliern,
kénnen Sie den oberen Rand des Teilfensters nach oben ziehen.

Klicken Sie im Teilfenster Peak Review auf View und klicken Sie dann auf XIC + MS,
XIC + MS/MS oder XIC + MS + MS/MS.
Die Suchergebnisse werden unterhalb der Diagramme angezeigt.

Abbildung 6-30: Library Search Results
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Klicken Sie auf den blauen Pfeil, um die Tabelle Library Search Results zu erweitern
und mehr eventuelle Bibliothekstreffer anzuzeigen.

In der Tabelle wird auch die chemische Struktur des ausgewahlten Bibliothekstreffers
angezeigt.
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Wenn Sie erneut auf den Pfeil klicken, wird die Tabelle wieder komprimiert.
Die in der komprimierten Tabelle gezeigten Ergebnisse werden auch in der ,Results
Table® aufgefuhrt.

(Optional) Wahlen Sie in der Tabelle eine Zeile aus und klicken Sie auf n
um die Ergebnisse in der ,Results Table* zu aktualisieren und den spezifischen
Bibliothekstreffer in der Analyse zu verwenden.

(Optional) Klicken Sie auf EN um die Verarbeitungsmethode mit den Informationen fur
die ausgewabhlte Verbindung zu aktualisieren.

Fihren Sie die folgenden Schritte aus, um der Bibliotheksdatenbank ein Spektrum
hinzuzufliigen:

a. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Spektrum und anschlieRend auf Add
spectrum to library.
Das Dialogfeld Add spectrum to library wird gedffnet.

b. Aktualisieren Sie die Felder Compound Name, Library und Precursor m/z.
c. Klicken Sie auf OK.

Klicken Sie auf den blauen Pfeil, um die Tabelle Formula Finder Results zu erweitern
und mehr eventuelle Ergebnisse anzuzeigen.

Abbildung 6-31: Ergebnisse der Formelsuche
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In der Tabelle wird auch die chemische Struktur der ausgewahlten Ergebnisse der
Formelsuche angezeigt, falls die Verbindung aus ChemSpider aktualisiert wurde.
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8. Wenn Sie erneut auf den Pfeil klicken, wird die Tabelle wieder komprimiert.
Die in der komprimierten Tabelle gezeigten Ergebnisse werden auch in der ,Results
Table® aufgefuhrt.

9. Klicken Sie auf E’ um die Spalte Formula Finder Results in der ,Results Table® mit
der ausgewahlten Verbindung zu aktualisieren.

10. Klicken Sie auf , um die Verarbeitungsmethode mit den Informationen fir die
ausgewahlte Verbindung zu aktualisieren.

Tipp! Klicken Sie auf Options > Get Chemspider hit count, um die Spalte
ChemSpider Hit Count in der Tabelle unterhalb des Diagramms anzuzeigen.

11. Klicken Sie auf'El, um die Anwendung ChemSpider zu 6ffnen.
Siehe Abschnitt: ChemSpider.

ChemSpider

Hinweis: Fur den Zugriff auf die ChemSpider-Datenbank muss auf der Workstation eine
gultige Lizenzdatei vorhanden sein.

Hinweis: Die Daten in der folgenden Abbildung dienen nur zur Veranschaulichung.

Abbildung 6-32: ChemSpider-Sitzung
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Element

Beschreibung

Ergebnisteilfenster: Zeigt eine Liste vorgeschlagener Verbindungen an,
die mit der ausgewahlten Formel Ubereinstimmen. Die Ergebnisse
werden in Gruppen zu 40 Verbindungen angezeigt. Verwenden Sie
den Rechtspfeil, um zur nachsten Gruppe in der Liste zu gelangen.
Verwenden Sie den Linkspfeil, um zur vorherigen Gruppe in der Liste
zuruckzukehren.

Spektrenteilfenster: Zeigt die erfassten Spektren (in roter Farbe) und
die Ubereinstimmenden Fragmente (in blauer Farbe) an. Je mehr blaue
Fragmente angezeigt werden, umso besser ist die Ubereinstimmung.

Strukturteilfenster: Zeigt die chemische Struktur der im
Ergebnisteilfenster ausgewahlten Verbindung an.

Fragmenttabelleteilfenster, Registerkarte ,Fragments®: Zeigt die
Gesamtanzahl der Ubereinstimmenden Fragmente fur die ausgewahlte
Verbindung an.

Fragmenttabelleteilfenster, Registerkarte ,Peaks”; Zeigt die
Gesamtanzahl der Ubereinstimmenden Peaks und den Prozentwert

der Gesamtintensitat fur die ausgewahlte Verbindung an. Das
Kontrollkastchen in der Spalte Assigned wird fur die Gbereinstimmenden
Peaks automatisch aktiviert.

Tabelle 6-9: Eigenschaften von ChemSpider

Aktion Ergebnis

Sie geben in dem Feld neben dem Das Ergebnisteilfenster wird aktualisiert und

Symbol Filter XIC List Daten ein. enthalt nur die Ergebnisse, die mit den
eingegebenen Kriterien Ubereinstimmen.

Sie klicken auf die Eintrage im Die ubrigen Teilfenster werden aktualisiert

Ergebnisteilfenster. und zeigen die der Auswahl entsprechenden
Informationen an.

Sie klicken auf die Eintrage auf Die ubrigen Teilfenster werden aktualisiert. Im

der Registerkarte Fragments des Spektrenteilfenster wird ober- und unterhalb des

Fragmenttabelleteilfensters. in blauer Farbe angezeigten Ubereinstimmenden
Fragments ein roter Pfeil eingeblendet. Im
Strukturteilfenster werden die Komponenten der
chemischen Struktur, die mit dem Fragment
Ubereinstimmen, hervorgehoben (in fetter Schrift).
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Tabelle 6-9: Eigenschaften von ChemSpider (Fortsetzung)

Aktion

Ergebnis

Sie klicken auf die Eintrage

der Kategorie Assigned auf
der Registerkarte Peaks des
Fragmenttabelleteilfensters.

Die Ubrigen Teilfenster werden aktualisiert. Im
Spektrenteilfenster wird ober- und unterhalb des
in blauer Farbe angezeigten Ubereinstimmenden
Fragments ein roter Pfeil eingeblendet. Im
Strukturteilfenster werden die Komponenten der
chemischen Struktur, die mit dem Fragment
Ubereinstimmen, hervorgehoben (in fetter Schrift).

Sie klicken auf den Abwartspfeil rechts
neben dem Feld ChemSpider results
for und wahlen die Option ChemSpider
web site aus.

Die ChemSpider-Website (www.chemspider.com)
wird in einem Browserfenster gedtffnet.
Informationen zum Zugriff auf Daten finden Sie in
der ChemSpider-Hilfe.

Sie klicken auf den Abwartspfeil rechts
neben dem Feld ChemSpider results
for und wahlen die Option Refresh aus.

Alle Anderungen werden verworfen und
die Sitzung kehrt zu den urspriinglichen
Suchergebnissen zurlck.

Klicken Sie auf Select

Die in der ChemSpider-Sitzung ausgewahlten
Informationen werden in den Fensterbereich
Formula Finder Results in der Softwaresitzung
kopiert. Die ChemSpider-Sitzung wird
geschlossen.

Teilfenster ,,Peak Review* — Tipps

» Sortieren Sie die Ergebnistabelle nach einer bestimmten Spalte und untersuchen Sie
ausschlieBlich diejenigen Chromatogramme, die oben oder unten in der Tabelle stehen.

» Das Teilfenster ,Peak Review" ist immer mit der entsprechenden Table synchronisiert und
enthalt die Chromatogramme fur dieselben Peaks und in derselben Reihenfolge wie in
der Ergebnistabelle. Alle Anderungen (wie Sortieren der Zeilen, Filtern von Probenarten
oder Auswahl bestimmter Komponenten) in der Ergebnistabelle werden automatisch in
das Teilfenster ,Peak Review* Gbertragen.

* Nutzen Sie den Balken zum Scrollen an der rechten Seite des Fensters, um durch die
verfugbaren Chromatogramme zu scrollen. Wenn das Teilfenster ,Peak Review* aktiviert
ist, kdnnen Sie die nach oben oder unten weisenden Pfeile auf der Tastatur oder das Rad
zum Scrollen der Maus verwenden, um sich durch die Chromatogramme zu bewegen.

+ Wahlen Sie eine Zeile in der Ergebnistabelle aus, indem Sie in den hellblauen Bereich
links neben der ersten Spalte klicken, um den entsprechenden Peak im Teilfenster
.Peak-Review" anzuzeigen. Wenn der Benutzer zu einem bestimmten Chromatogramm
im Teilfenster ,Peak Review* scrollt, wird die entsprechende Zeile in der Ergebnistabelle

hervorgehoben und angezeigt.

» Das Gruppieren von Zahlen wird im Arbeitsbereich Analytics nicht unterstitzt. Die
Benutzer sollten Zahlen nicht in einem Textfeld (z. B. Integrationsparameter) oder dem
Raster (z. B. Ergebnistabellen) gruppieren.
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Es wird jeweils nur ein Chromatogramm als aktiv angesehen, was durch den fett
gedruckten Titel zu erkennen ist. Wenn Sie an beliebiger Stelle auf ein bestimmtes
Chromatogramm klicken, wird es aktiviert.

VORSICHT: Moéglicher Datenverlust. Achten Sie darauf, den Cursor innerhalb
eines Chromatogramms nicht zu ziehen, da dadurch die erwartete Retentionszeit
verandert wird und sich die Integration @ndert.

Wenn der Benutzer in einem Chromatogramm Uber einen bestimmten Peak zieht, wird
der Integrationsparameter Expected RT mit der Retentionszeit des Peaks aktualisiert. Die
neue Retentionszeit wird daraufhin automatisch ibernommen, die Software integriert den
Peak erneut und die ,Results Table“ wird entsprechend aktualisiert.

(Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung) Wenn der Benutzer in einem
Wiederherstellungsdiagramm tber einen bestimmten Peak zieht, wird der Parameter
Expected MW mit dem Molekulargewicht des Peaks aktualisiert. Das neue
Molekulargewicht wird daraufhin automatisch tUbernommen, die Software integriert den
Peak erneut und die ,Results Table® wird entsprechend aktualisiert.

(Arbeitsablauf fur die Massenwiederherstellung) Wenn Recentered on the largest XIC
Peak nicht ausgewahlt ist, dann kann der Benutzer die gewlinschte XIC-Region manuell
auswahlen. Die Zeit in der Mitte der XIC-Region wird zur erwarteten RT und die RT des
grofiten Peaks innerhalb der XIC-Region wird zur gefundenen RT.

Wenn der Benutzer Peaks im manuellen Integrationsmodus untersucht, fuhrt ein Ziehen
des Cursors Uber den Peak zur automatischen Integration des ausgewahlten Peaks.
Wenn Sie beim Ziehen Shift gedrickt haben, hilft dies, die Linie gerade zu halten.

Sobald ein Chromatogramm aktiviert wird, werden die Integrationsparameter auf der
linken Seite des Fensters mit den Daten des nun aktiven Chromatogramms aktualisiert.
Wenn ein Benutzer die Peak-Integrationsparameter verandert und auf Apply klickt, wirkt
sich dies auf das zurzeit aktive Chromatogramm aus.

Die Benutzer missen wahrend der Peak-Bewertung die Form des Peaks Uberprifen,
um eventuell gesattigte Peaks zu erkennen und sicherzustellen, dass eine teilweise
oder inkorrekte Integration nicht zu fehlerhaften Ergebnissen in inkorrekt angegebenen
Konzentrationen fuhrt.

Die Benutzer missen die Chromatogramme wahrend der Peak-Bewertung auf
ubermafige Rauschspitzen, die auf Systemprobleme hinweisen kdnnen, untersuchen.

Durch einen Doppelklick innerhalb der Y-Achse wird die Achse auf den intensivsten Peak
innerhalb des gesamten Datensatzes skaliert. Durch Ziehen innerhalb der Achse kdnnen
Sie einen Intensitatsbereich vergrolRern.

Durch einen Doppelklick innerhalb der X-Achse wird das Diagramm auf die Startansicht
zurickgesetzt, in der alle Daten sichtbar sind. Durch Ziehen innerhalb der Achse kdnnen
Sie einen Zeitbereich auswahlen.

Wenn die Navigation in der ,Results Table* Probe fur Probe erfolgt, klicken Sie auf
Results > Cache all chromatograms for faster peak review, um die Leistung zu
verbessern.
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Proben mit sehr hohen Konzentrationen (weit iber dem oberen Grenzwert der
Quantifizierung oder von ULOQ) kdnnen zu immer breiteren, gesattigteren Peaks mit
verzerrten oder gebrochenen Formen fuhren.

Die folgende Abbildung zeigt die maximale Konzentration an, die mithilfe linearer Regression
quantifiziert werden kann.

Abbildung 6-33: Beispiele fiir nicht gesattigte und gesattigte Peaks
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Element Beschreibung

1 Zeigt einen akzeptablen Peak an, der fir die Quantifizierung verwendet
werden kann.

2 Zeigt einen gesattigten Peak an. Die Konzentration der Probe, mit der
dieser Peak erzeugt worden ist, liegt weit oberhalb von ULOQ. Wahrend
der Sattigung wird der Peak breiter und die Spitze des Peaks ist
aufgrund der Gain-Unterdriickung invertiert. Ein solcher Peak sollte aus
der Quantifizierung ausgeschlossen werden, da eine partielle Integration
zu inkorrekt angegebenen Konzentrationen fuhren konnte.

3 Zeigt eine extreme Sattigung an, die dazu fihrt, dass der LC-Peak als
zwei Peaks erscheint. Ein solcher Peak sollte aus der Quantifizierung
ausgeschlossen werden, da eine partielle Integration zu inkorrekt
angegebenen Konzentrationen fiihren kénnte.

Analysieren von Daten mithilfe von Statistiken

Voraussetzungen

« Offnen Sie eine ,Results Table*.

Im Teilfenster ,Statistics“ kdnnen Sie Informationen zur Reproduzierbarkeit einer Analyse
anzeigen. Jede Zeile enthalt eine Zusammenfassung von Informationen wie z. B. den
Mittelwert und die Standardabweichung fiir eine Gruppe zugehdriger Peaks desselben
Analyten, fir die dieselbe Reaktion erwartet wird.
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Uberprifen Sie die Peak-Integration, die Kalibrierkurve und die Probenstatistiken mithilfe
eines lterationsverfahrens. Die in der ,Results Table” im Feld Actual Concentration
festgelegte Genauigkeit wird auch in der Statistiktabelle verwendet.

Hinweis: Weitere Informationen Gber akzeptierte Werte fir die Statistiken, einschlielich
»7%CV* und ,Accuracy”, kdnnen Sie den standardmaRigen Laborverfahren entnehmen.

Offnen Sie eine ,Results Table* und klicken Sie dann auf Views > Statistics pane.

Spalten des Teilfenster ,,Statistics“

Bezeichnung

Beschreibung

Row (Zeile) Zeigt die Zeilennummer an.
Component (Name der Komponente) Zeigt den Namen des Analyten an.
Name

Sample Name/
Actual
Concentration

(Probennamen/Ist-Konzentration) Wenn Proben nach Ist-Konzentration
gruppiert sind, wird die Konzentration angezeigt. Wenn Proben nach
Probenname gruppiert sind, wird der Probenname angezeigt.

Num. Values

(Num. Werte) Zeigt m von n an, wobei n die Gesamtzahl der Proben

in der Ist-Konzentration (oder mit demselben Probennamen) und m die
Anzahl dieser Proben, die fir Berechnungen verwendet wurden, ist.
Proben werden nicht verwendet, wenn der entsprechende Peak nicht
integriert werden konnte, oder wenn das Feld Used manuell geldscht
wurde.

Mean (Mittelwert) Zeigt den Durchschnitt der verwendeten Proben an.

Standard (Standardabweichung) Zeigt die Standardabweichung der verwendeten

Deviation Proben an.

Percent CV (Prozent VK) Zeigt den Variationskoeffizienten ausgedriickt als
Prozentsatz an: 100 * Standard Deviation | Mean.

Accuracy (Genauigkeit) Zeigt den Mittelwert dividiert durch die Ist-Konzentration
ausgedrlckt als Prozentsatz an: 100 * Mean / Actual Concentration.
Dieses Feld wird nur bei Gruppierung nach Ist-Konzentration, nicht bei
Gruppierung nach Probenname angezeigt.

Values (Werte) Zeigt die einzelnen Werte fir die Proben in zuséatzlichen Spalten
an. Falls die entsprechende Probe nicht integriert werden konnte, wird
N/A angezeigt. Falls das Feld Used manuell geléscht wurde, wird der
Wert durchgestrichen angezeigt.
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Bezeichnung

Beschreibung

Group by

(Gruppieren nach) Gibt an, wie die Probe fiir einen bestimmten Analyten
zur Berechnung der Statistik gruppiert werden sollte. Die folgenden
Optionen sind verflgbar:

Group by Concentration for Standards (Nach Konzentration
fur Standards gruppieren): Standardproben werden nach Ist-
Konzentration gruppiert.

Group by Concentration for QCs (Nach Konzentration fir QCs
gruppieren): Qualitatskontrollproben werden nach Ist-Konzentration
gruppiert.

Group by Sample Name for Standards (Nach Probenname
fur Standards gruppieren): Wiederholungsproben der Probenart
»otandard“ werden nach dem Feld Sample Name gruppiert.

Group by Sample Name for QCs (Nach Probenname fir QCs
gruppieren): Wiederholungsproben der Probenart Qualitatskontrolle
werden nach dem Feld Sample Name gruppiert.

Group by Sample Name for All Samples (Nach Probenname fiir
alle Proben gruppieren): Alle Wiederholungsproben werden nach dem
Feld Sample Name gruppiert.

Metric

Gibt die tatsachliche Metrik an, die fur die Berechnung der Statistiken
verwendet wird. Die folgenden Optionen sind verfugbar:

Calculated Concentration (Berechnete Konzentration): Das Feld
Calculated Concentration der ,Results Table® wird verwendet.

Area (Flache): Das Feld Area der ,Results Table® wird verwendet.
Height (Hohe): Das Feld Height der ,Results Table* wird verwendet.

Calibration Y-Value (Y-Wert der Kalibrierung): Der fur den Analyten
verwendete Regressionsparameter wird verwendet. Dies ist entweder
Area oder Height fir einen Analyten ohne einen entsprechenden
internen Standard oder Area Ratio oder Height Ratio fur einen
Analyten, der Uber einen internen Standard verfugt.

Save Results
and Export

(Ergebnisse speichern und exportieren) Klicken Sie auf diese Option, um
die Ergebnisse zu speichern und die Statistiktabelle zu exportieren. Das
Dialogfeld ,Export Statistics“ wird geoffnet.

Tipps zum ,,Statistics Pane“

» Wabhlen Sie in der Liste Components and Groups die Option All Components aus,
um die Eintrage fur alle Analyten in der Tabelle ,Statistics” anzuzeigen. Wahlen Sie
eine einzelne Komponente aus, um ausschlief3lich die Eintrage fur diesen Analyten
anzuzeigen. Wenn der Benutzer einen einzelnen internen Standard aus der Liste
auswabhlt, ist die Statistiktabelle leer. Siehe Abschnitt: Liste ,Components & Groups®.
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* Klicken Sie auf eine der Value-Zellen fur eine Zeile, die im ,Statistics pane* angezeigt
wird, um die entsprechende Zeile in der ,Results Table" fir den Analyten und die Probe
auszuwahlen. Wenn das Fenster ,Peak Review" angezeigt wird, ist es mit der ,Results
Table" verknlpft und wird beim Anklicken der entsprechenden Zelle aktualisiert.

» Sie kdnnen die Statistik sortieren, indem Sie auf die Spaltenutberschriften klicken.

+ Sie kdnnen die gesamte Statistiktabelle kopieren oder nur die gewunschten Zeilen, indem
Sie diese auswahlen und dann Ctrl+C drucken.

* Geben Sie mithilfe der Liste Group by an, wie die Probe fiir einen bestimmten Analyten
fur die Berechnung der Statistiken gruppiert werden sollte.

» In der Liste Metric kdnnen Sie die Metrik angeben, die fur die Berechnung der Statistiken,
die berechnete Konzentration, die Flache usw. verwendet wird.

* Passen Sie die Spaltenbreite an, um die Darstellung zu optimieren. Diese Breiten werden
fur die nachste Anzeige des ,Statistics pane“ beibehalten.

* Um das Format und die Genauigkeit fur die Tabelle ,Statistics“ zu andern, andern Sie
diese Angaben in der ,Results Table“. Siehe Abschnitt: Anpassen der ,Results Table“.

* Um die Option Use Peak fir einen einzelnen Wert zu andern, klicken Sie mit der rechten
Maustaste auf die Zelle im ,Statistics pane” und wahlen Sie Use Peak aus. Die Spalte
Use Peak in der ,Results Table® wird aktualisiert.

Anzeigen der Kalibrierkurve

Voraussetzungen

« Offnen Sie eine ,Results Table".

Mit der Kalibrierkurve bestimmen Sie die Konzentration einer Substanz in einer unbekannten
Probe durch den Vergleich der unbekannten Probe mit einer Reihe von Standardproben mit
bekannter Konzentration. Siehe Abschnitt: Kalibrierkurven.

1. Klicken Sie auf Displays the Calibration Curve ().

2.  Um die Regressionsoptionen festzulegen, klicken Sie auf Regression. Siehe das
Dokument: Hilfesystem.

Exportieren der Kalibrierung

Speichert eine Kopie der Kalibrierungsgleichung fur alle Analyten, die mit der aktiven
Ergebnistabelle verbunden sind, in einer externen Datei (.mqcal). Dadurch erhalt der
Benutzer die Méglichkeit, die Kalibrierung eines Satzes von Standardproben auf andere
Proben anzuwenden, die nicht Teil derselben Ergebnistabelle sind.

Der typische Arbeitsablauf ist:

1. Erstellen Sie eine Ergebnistabelle, die nur die Standardproben beinhaltet.

2. Uberpriifen Sie im Teilfenster ,Peak Review®, ob die Integration erfolgreich war.
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3. Klicken Sie im Teilfenster ,Calibration Curve® auf Options > Export calibration (and
save results), um eine Kopie der Kalibrierung zu speichern.

4. Erstellen Sie eine neue Ergebnistabelle, die Proben mit unbekannten Konzentrationen
enthalt.

5. Klicken Sie im Teilfenster ,Calibration Curve® auf Options > Assign external
calibration, um die exportierte Kalibrierungsgleichung auf die neue Ergebnistabelle
anzuwenden.

Hinweis: Sie kdnnen auch die Kalibrierungsdatei (.mqcal) angeben, die auf die neue
Ergebnistabelle angewendet werden soll.

Wenn Anderungen an der urspriinglichen Ergebnistabelle (mit den Standardproben)
vorgenommen werden, muss die Ergebnistabelle erneut exportiert werden, um die
aktualisierte Kalibrierungsgleichung zu speichern. Zuvor exportierte Kalibrierungen werden
nicht automatisch aktualisiert.

Analysieren von Daten mithilfe von metrischen Kurven

Voraussetzungen

« Offnen Sie eine ,Results Table".

Verwenden Sie eine metrische Kurve, um die Werte in einer Spalte der ,Results Table“ in
Abhangigkeit von der Zeilennummer oder einer anderen Spalte abzubilden. Diese Kurven
sind bei der Sichtprufung der Daten sehr hilfreich.

Wenn eine Spalte ausgewahlt wird, zeigt die Kurve die Werte der Spalte in Abhangigkeit von
der Zeilennummer in der Tabelle an. Wenn zwei Spalten ausgewahlt werden, dann werden
die Werte beider Spalten vergleichend abgebildet. Die zuerst ausgewahlte Spalte enthalt die
X-Werte und die zweite Spalte die Y-Werte.

1.  Wahlen Sie eine oder zwei Spalten in der ,Results Table* aus.

Tipp! Um eine zweite Spalte auszuwahlen, klicken Sie bei gedriickter Ctrl-Taste auf die
Spaltenuberschrift.

2. Klicken Sie auf More > Create Metric Plot with new settings.

3. Kilicken Sie in der metrischen Kurve auf Link und klicken Sie dann auf Link to results
table columns oder Link to results table rows, um den Bildlauf in der ,Results Table”
mit der metrischen Kurve zu verkntpfen.

Weitere Informationen zum Ment Link finden Sie im Dokument: Hilfesystem.
4. Um die metrische Kurve zu aktualisieren, wahlen Sie die gewlnschten Zeilen in der

,Results Table“ aus und klicken Sie dann im Teilfenster ,Metric Plot* auf Link > Plot
selected rows only.

Tipp! Um mehrere Zeilen auszuwahlen, wahlen Sie die Zeilen bei gedrickter Ctrl-Taste

aus.
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5.

(Optional) Die Optionen der metrischen Kurve kénnen Sie Uber das Menl Options
anpassen. Beschreibungen der Optionen finden Sie im Dokument: Hilfesystem.

Tipps zu metrischen Kurven

Wenn Benutzer mit der linken Maustaste auf einen Datenpunkt klicken, wird die
entsprechende Zeile der Ergebnistabelle automatisch ausgewahlt und angezeigt. Falls
das Fenster ,Peak Review* gedffnet ist, wird dieses ebenfalls mit dem entsprechenden
Chromatogramm aktualisiert. Dadurch wird die Durchfihrung einer Peak-Bewertung fur
Ausreilder erleichtert.

Der Titelbereich zeigt stets die Bezeichnung der aktiven Kurve an. Wenn Kurven

fur mehrere Komponenten uberlagert werden, kdnnen Sie zwischen der Anzeige der
Informationen fur alle Kurven oder der Anzeige ausschlieRlich der aktiven Kurve
umschalten, indem Sie auf das Pluszeichen (+) links neben dem Titel klicken. Aktivieren
Sie eine bestimmte Kurve, indem Sie auf den Titel oder den Farbpunkt links neben dem
entsprechenden Titel klicken oder einen Datenpunkt in der metrischen Kurve auswahlen.

Die metrische Kurve kann genutzt werden, um Peak-Flachen fir den internen Standard
oder fur QC-Proben zu zeichnen, um moégliche Abweichungen oder Tendenzen zu
Uberwachen.

Bearbeiten von Berichtsvorlagen

VORSICHT: Moglicher Datenverlust. Um eine Veranderung der Vorlagen durch
Benutzer zu verhindern, stellen Sie bitte sicher, dass die Berichtsvorlagen in
gesicherten, schreibgeschiitzten Ordnern abgelegt werden, auf die ausschlielich
Systemadministratoren einen nicht schreibgeschiitzten Zugriff haben.

Der Benutzer ist verantwortlich fiir die Validierung der benutzerdefinierten Vorlage.

1.

Offnen Sie die .docx-Vorlage.

Tipp! Die Vorlagen befinden sich im Verzeichnis
C:\ProgramData\SCIEX\Analytics\Reporter.

Wenn ein Bereich ausgewanhlt wird, wird der Reporter-Vorlageneditor auf der rechten
Seite gedffnet. Die Tag-Informationen werden automatisch in den Vorlageneditor
Ubertragen.
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Abbildung 6-34: Reporter-Vorlageneditor
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Element Beschreibung

1 Aktuelle Tags auf der Berichtsvorlage.
2 Symbole:
* Neue Felder hinzufugen.
» Bild-Felder hinzufligen.
* Inhaltsbereich anzeigen.
» Dokumentenanderungsprotokoll anzeigen.
3 Created with: Zeigt den Namen der Software, die die
Etiketteninformationen liefert.
4 Field Type: Zeigt die Feld-Typen der Software.
5 Zeigt eine Liste verfligbarer Eigenschaften basierend auf dem
ausgewahlten Feld-Typen. Zum Beispiel Tag-Name und Zahlenformat.
6 Save Tag Parameters: Klicken Sie darauf, um die Anderungen zu

speichern. Wenn die Anderungen nicht gespeichert werden, wird
der Benutzer durch eine Meldung zum Speichern der Anderungen
aufgefordert.

2. Verwenden Sie die Verfahren in der folgenden Tabelle.
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Tabelle 6-10: Reporter-Funktionen

Ziel

Aufgabe

Andern eines Feldtyps

Klicken Sie in das Feld, wahlen Sie einen neuen Feldtyp
und wahlen Sie dann die Eigenschaftsfelder aus.

Andern der Eigenschaften
eines Feldtyps

Klicken Sie auf die Registerkarte und andern Sie dann nach
Bedarf die Eigenschaften.

Hinzufugen eines Tags

Klicken Sie auf das Symbol Add new tag, wahlen Sie den
Feldtyp und dann die Attribute aus.

Hinzufugen eines Bilds

Klicken Sie auf das Symbol Add picture tag und wahlen
Sie dann die Attribute aus.

Anzeigen, wo ein Tag
beginnt und endet

Klicken Sie auf das Symbol Show content area.

Anzeigen des
Anderungsprotokolls fiir
Dokumente

Klicken Sie auf das Symbol View document change log.

Kopieren und Einfligen von
Tags

Kopieren Sie die ausgewahlten Tags und fligen Sie sie
dann in die neue Position ein. Aktualisieren Sie die Attribute
der Feldtypen.

Die Eigenschaften werden nicht kopiert und missen
ausgewahlt werden.

Navigieren zwischen den
Tags

Verwenden Sie den Links- und Rechtspfeil, um sich
zwischen den Tags zu bewegen.

Ldschen von Tags

Fihren Sie einen der folgenden Schritte aus:

» Befindet sich der Cursor auf der linken Seite des Felds,
driicken Sie Delete.

» Befindet sich der Cursor auf der rechten Seite des Felds,
dricken Sie Backspace.

Klicken Sie auf Save Tag Parameters, nachdem Sie die Anderungen vorgenommen

haben.

Tipp! Pflichtfelder werden durch ein rotes, blinkendes Ausrufezeichen links neben dem

Feld angezeigt.

Reporter-Vorlagen

Der Benutzer ist daflir verantwortlich, die benutzerdefinierte Berichtsvorlage zu validieren.

Manche Berichtsvorlagen nutzen Abfragen. Der Benutzer kann mithilfe von Microsoft Excel-
basierten Formeln Abfragen erstellen, um die Daten aus der ,Results Table® in einem Bericht
auszuwerten, zu andern und zu prasentieren. Das Feld ,MetaField® in der Berichtsvorlage
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enthalt den Namen der Abfragedatei, der im Bericht verwendet werden soll. Um Abfragen

zu verwenden, muss im Tag ,MetaField“ in der Berichtsvorlage der Name der Abfragedatei
angegeben sein. Abfragen missen zudem die Dateierweiterung ,..query“ aufweisen, um als
Abfragen erkannt zu werden. Die Abfragen missen im Reporter-Ordner gespeichert werden,
in dem auch die Berichtsvorlagen gespeichert sind.

Es wird empfohlen, dass der Benutzer bei der Verwendung einer Reporter-Vorlage die
generierten Ergebnisse validiert, insbesondere dann, wenn in einer Vorlage Abfragen
verwendet werden. Wenn nach der Validierung noch Anderungen an der Berichtsvorlage
vorgenommen werden, sollte die Berichtsvorlage neu validiert werden. Anderungen an der
Berichtsvorlage umfassen auch Anderungen an Reporter-Tags oder Abfragen.

Tabelle 6-11: Standardvorlagen

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise
im Dialogfeld ,,Create Report*
angezeigt)

All Peaks Qual Ein Bericht, der fur jede Probe -
einen Abschnitt einschlieRlich

der Dateiinformationen,
Probeninformationen, Analyt-
.Results Table” und Uberlagerten
Chromatogramme aller Analyten
und den internen Standard
anzeigt. Die Analyt-,Results Table®
wird wie in der ,Results

Table® angezeigt gedruckt. Alle
qualitativen Konfidenzampeln sind
am Anfang der Tabelle aufgelistet.

Analyte 20 Ein Bericht, der fur jeden Dies ist eine beispielhafte

percent Report | Analyten einen Abschnitt mit Berichtsvorlage mit angehangter
Dateiinformationen und eine XIC- | Abfrage - Analyte20percent.Query.
Tabelle fur jede(n) Leerprobe,
Standard, QC und 20 % aller
Unbekannten enthalt.

Analyte Eine Tabelle mit Ergebnissen, -
Summary die den Probennamen, berechnete
Konzentrationen und Ausreil3er fir
alle Proben in der Charge flr den
spezifischen Analyten sowie den
zugeordneten internen Standard
anzeigt.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)
Calibration Ein Bericht, der die « Standards, fur die das
Curve Dateiinformationen, Statistiktabelle Kontrollkastchen ,Reportable®
(Standards) und Kalibrierkurve flr deaktiviert wurde, werden
Analyten anzeigt (eine Seite pro in der Datentabelle nicht
Analyt). angezeigt. Statistiken werden
durch den Status ,Reportable*
nicht beeinflusst.
» Der Bericht zeigt die
Regressionsgleichung und
das Diagramm, wie im
Teilfenster ,Calibration Curve*
im Arbeitsbereich ,Analytics*
dargestellt und berechnet,
basierend auf dem Status der
Spalte Used.
Intact Quant All | Ein Bericht, der die Eintrage in Dieser Bericht ist spezifisch
Peaks and der ,Results Table“ fiir jede Probe |flr den Arbeitsablauf ,Mass
Graphs enthalt. Alle in der ,Results Table* | Reconstruction®.

sichtbaren Spalten sind im Bericht
enthalten. Der Bericht enthalt auch
den XIC-Chromatographen, das
Durchschnittsspektrum und das
Rekonstruktionsspektrum fir jede
Probe bzw. jeden Analyten.

Intact Quant

Ein Bericht, der die Eintrage in der

Dieser Bericht ist spezifisch

Analyte ,Results Table“, die Kalibrierkurve |flr den Arbeitsablauf ,Mass
Summary and und die Statistikdaten flr Reconstruction®.
Calibration jeden Analyten enthalt. Die
Curve .Results Table” enthalt Folgendes:
Probenname, Probenart, Analyt-
Name, Istkonzentration, Bereich,
Hohe, erwartetes MW, MW, MW
Delta, berechnete Konzentration
und Genauigkeit.
Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage

Beschreibung der Vorlage (wie
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)

Zusatzliche Hinweise

Intact Quant
Sample
Summary

Ein Bericht, der die Eintrage

in der ,Results Table” fir

alle Proben enthalt. Die

.Results Table” enthalt Folgendes:
Probenname, Probenart, Analyt-
Name, Istkonzentration, Bereich,
Hohe, erwartetes MW, MW,

MW Delta, berechnete
Konzentration, Genauigkeit und
Genauigkeitsakzeptanz.

Dieser Bericht ist spezifisch
fur den Arbeitsablauf ,Mass
Reconstruction®.

Metrische
Kurven

Ein Bericht, der fir jeden Analyten
einen Abschnitt einschlie3lich

der Dateiinformationen und der
metrischen Kurve der Analyt-Peak-
Flache anzeigt.

Der Status des Kontrollkastchens
Reportable hat keinen Einfluss
auf den Inhalt des Berichts.

Alle Datenpunkte sind enthalten,
selbst wenn die Kontrollkastchen
deaktiviert sind.

MQ Analyte
Report 1

Ein Bericht, der fUr jeden

Analyten einen Abschnitt mit
Dateiinformationen, ,Sample
Results Table und XIC-Tabelle

fur jede Probe enthalt - DRUCKT
NORMALERWEISE ZWEI SEITEN
JE ANALYT FUR < 8 PROBEN
AUS.

MQ Analyte
Report 2

Ein Bericht, der fir jeden

Analyten einen Abschnitt mit
Dateiinformationen und XIC-Tabelle
fur jede unbekannte Probe enthalt

- DRUCKT NORMALERWEISE
ZWEI SEITEN JE ANALYT FUR <
8 PROBEN AUS.

Es erscheinen nur Unbekannte im
Bericht.

MQ Analyte
Report 3

Ein Bericht, der fir jeden

Analyten einen Abschnitt mit
Dateiinformationen und eine
Zusammenfassungstabelle fir jede
unbekannte Probe enthalt.

Es erscheinen nur Unbekannte im
Bericht.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

condensed table

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise

im Dialogfeld ,,Create Report“

angezeigt)
MQ Analyte Ein Bericht, der fur jede Es erscheinen nur Unbekannte im
Report unbekannte Probe einen Bericht.

Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und einer
Ergebniszusammenfassungstabelle
enthalt. Die Tabelle wird in zwei
Spalten dargestellt, damit mehr
Proben auf eine Seite passen.

MQ Analyte Ein Bericht, der fir jeden Es erscheinen nur Unbekannte im
Report with Analyten einen Abschnitt mit Bericht.
chromatograms [ Dateiinformationen, ,Sample

Results Table und einem kleinen

Chromatogramm fir jede Probe

enthalt.
MQ Blank - Es werden nur Informationen
Template zur Uberschrift, das Logo und

Seitenzahlen im Bericht angezeigt.

MQ Pep Quant

Zur Verwendung mit dem ,Peptide
Quantitation“-Datensatz. Siehe das
zweite Beispiel, das Beispiel

far die absolute Quantifizierung,

im Benutzerhandbuch flr die
MultiQuant-Software.

MQ QC
Summary 1 with
flags

Ein Bericht, der
Dateiinformationen, eine QC-
Zusammenfassungstabelle je
Analyt (Werte mit einem CV von
mehr als 20 % sind hervorgehoben)
und eine detaillierte QC-,Results
Table® (Werte mit einer Genauigkeit
auflerhalb des Bereichs von
80-120 % sind hervorgehoben)
enthalt.

Qualitatskontrollen mit
deaktiviertem Kontrollkastchen
Reportable, sind im Bericht nicht
enthalten und werden flr die
Berechnungen nicht verwendet.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage

Beschreibung der Vorlage (wie
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)

Zusatzliche Hinweise

MQ Sample
Report 1

Ein Bericht, der flr

jede Probe einen

Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen, I1S-Info,
Analyt-,Results Table®, XIC-Tabelle
einschlielich IS und allen
Analyten enthalt - DRUCKT
NORMALERWEISE ZWEI SEITEN
JE PROBE FUR < 8 PROBEN
AUS.

MQ Sample
Report 2

Ein Bericht, der fur jede
unbekannte Probe einen

Abschnitt mit Dateiinformationen,
TIC, Probeninformationen, Analyt-
XIC und Ergebnissen in
Tabellenform enthalt - DRUCKT
NORMALERWEISE ZWEI SEITEN
JE PROBE FUR < 8 PROBEN
AUS.

Es erscheinen nur Unbekannte im
Bericht.

MQ Sample
Report 3

Ein Bericht, der fur jede
unbekannte Probe einen

Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und einer
Ergebniszusammenfassungstabelle
enthalt.

Es erscheinen nur Unbekannte im
Bericht.

MQ Sample
Report
condensed table

Ein Bericht, der fur jede
unbekannte Probe einen

Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und einer
Ergebniszusammenfassungstabelle
enthalt. Die Tabelle wird in zwei
Spalten dargestellt, damit mehr
Analyten auf eine Seite passen.

Es erscheinen nur Unbekannte im
Bericht.

MQ Sample
Report with
chromatograms

Ein Bericht, der flr

jede Probe einen

Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen, Analyt-
.Results Table und einem kleinen
Chromatogramm flr jeden Analyten
enthalt.

Es erscheinen nur Unbekannte im
Bericht.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage

Beschreibung der Vorlage (wie
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)

Zusatzliche Hinweise

MQ Sample
Report with
Concentration
Threshold

Ein Bericht, der fir jede
unbekannte Probe einen
Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und einer
Ergebnissumme enthalt.

Die zugehorige Abfragedatei
lautet ,Sample Report with
Concentration Threshold.query®.

Komponenten missen als
"Cmpd X #" benannt werden,
wobei X ein beliebiges Zeichen
von A bis F und # ein beliebiger
numerischer Wert ist.

Beispiel: In dem Bericht wird
eine Komponente mit dem
Namen "Cmpd A 1" unter der
Uberschrift Compound Group
A angezeigt; eine Komponente
mit dem Namen "Cmpd B 1"
wird unter Compound Group B
angezeigt, usw.

Wenn Komponenten sich in der
gleichen Gruppe befinden, dann
wird nur die erste Komponente
in alphabetischer Reihenfolge
in der Gruppe im Bericht
aufgenommen.

Beispiel 1: Wenn ,Cmpd B
25“und ,Cmpd C 1 beide zur
Gruppe ,Grp“ gehoren, dann
erscheint ,Cmpd C 1“ nicht im
Bericht.

Beispiel 2: Wenn ,Cmpd A

1% ,Cmpd A 2“ und ,Cmpd A

3" keinen Gruppen zugewiesen
werden, dann erscheinen ,Cmpd
A 2“ und ,Cmpd A 3“ nicht im
Bericht.

Beispiel 3: Wenn ,Cmpd A

1% ,Cmpd A 2“ und ,Cmpd

A 3" den Gruppen 1, 2 und

3 zugewiesen werden, dann
erscheinen alle 3 Komponenten
im Bericht unter der Uberschrift
Compound Group A.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)

MQ Sample Ein Bericht, der fur jede -

Report with unbekannte Probe einen

MRM ratios 2 Abschnitt mit Dateiinformationen,

Probeninformationen, einer
Ergebniszusammenfassungstabelle
und eine Uberlagerung

aller XIC enthalt. Erwartete
lonenverhaltnisse werden
automatisch mit den

verfugbaren Standards berechnet.
Verhaltniswerte werden in
benutzerdefinierten Spalten in der
.Results Table® platziert. Alle
Werte, die auRerhalb von 20 %

der erwarteten Werte liegen,
werden markiert. Die Namen der
Quantifizierungsanalyten missen
mit einem Leerzeichen gefolgt von
der Ziffer 1 enden. Die Namen der
lonenanalyten-Verhaltnisse mussen
mit einem Leerzeichen gefolgt von
einer Ziffer von 2 bis 9 enden.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

MRM ratios EU

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise

im Dialogfeld ,,Create Report“

angezeigt)
MQ Sample Ein Bericht, der fur jede Die zugehorige Abfragedatei lautet
Report with unbekannte Probe einen MRM ratios EU.gquery.

Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und einer
Ergebniszusammenfassungstabelle
enthalt. Erwartete
lonenverhaltnisse werden
automatisch mit den

verfugbaren Standards berechnet.
Verhaltniswerte werden in
benutzerdefinierten Spalten in

der ,Results Table* platziert.

Alle Werte, die aul3erhalb

der erwarteten Werte liegen,
werden markiert (unter
Anwendung der EU-Richtlinien fir
Verhaltnistoleranzen). Die Namen
der Quantifizierungsanalyten
mussen mit einem Leerzeichen
gefolgt von der Ziffer 1 enden.

Die Namen der lonenanalyten-
Verhaltnisse mussen mit einem
Leerzeichen gefolgt von einer Ziffer
von 2 bis 9 enden.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage

Beschreibung der Vorlage (wie
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)

Zusatzliche Hinweise

MQ Sample
Report with
MRM ratios MQ
EFAB 03

Ein Bericht, der fir jede
unbekannte Probe einen
Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und einer
Ergebniszusammenfassungstabelle
enthalt. Erwartete
lonenverhaltnisse werden
automatisch mit den

verfugbaren Standards berechnet.
Verhaltniswerte werden in
benutzerdefinierten Spalten in der
.Results Table“ platziert. Alle
Werte, die auRerhalb von 20 %
der erwarteten Werte liegen,
werden markiert. Die Namen der
Quantifizierungsanalyten missen
mit einem Leerzeichen gefolgt von
der Ziffer 1 enden. Die Namen der
lonenanalyten-Verhaltnisse mussen
mit einem Leerzeichen gefolgt von
einer Ziffer von 2 bis 9 enden.

MQ Sample
Report with
MRM ratios

Ein Bericht, der fir jede
unbekannte Probe einen
Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und einer
Ergebniszusammenfassungstabelle
enthalt. Erwartete
lonenverhaltnisse werden
automatisch mit den

verfugbaren Standards berechnet.
Verhaltniswerte werden in
benutzerdefinierten Spalten in der
.Results Table* platziert. Alle
Werte, die auRerhalb von 20 %
der erwarteten Werte liegen,
werden markiert. Die Namen der
Quantifizierungsanalyten missen
mit einem Leerzeichen gefolgt von
der Ziffer 1 enden. Die Namen der
lonenanalyten-Verhaltnisse missen
mit einem Leerzeichen gefolgt von
einer Ziffer von 2 bis 9 enden.

Die zugehdorige Abfragedatei lautet
MRM ratios.query.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Dataset Heavy
Light

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)
MQ Sample Ein Bericht, der fiir Standards und Qualitatskontrollen
Report with jede Probe einen Abschnitt mit deaktiviertem Kontrollkastchen
standards, QC, |mit Dateiinformationen, Standard- |Reportable, werden weder
and blanks Zusammenfassungstabelle, QC- in den jeweiligen
Zusammenfassungstabelle und Zusammenfassungstabellen im
Leerproben-,Results Table* Bericht angezeigt, noch werden
enthalt und fur jede sie fur statistische Berechnungen
unbekannte Probe einen verwendet.
Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen, I1S-Info,
Analyt-,Results Table®, XIC-Tabelle
einschlielich IS und allen
Analyten enthalt - DRUCKT
NORMALERWEISE ZWEI SEITEN
JE PROBE FUR < 8 ANALYTEN
AUS.
MQ Tutorial - Dieser Bericht ist zur Verwendung

mit dem ,Tutorial Dataset Heavy
Light“-Datensatz bestimmt. Siehe
das zweite Beispiel, das Beispiel
fur die relative Quantifizierung,
im Benutzerhandbuch fur die
MultiQuant-Software.

Per Sample
Quant-Qual

Ein Bericht, der fur

jede ausgewahlte Probe

einen Abschnitt einschlieRlich

der Dateiinformationen,
Probeninformationen und Analyt-
,Results Table® fur die
ausgewahlten Analyten anzeigt.
Die Analyt-,Results Table®

wird wie in der ,Results

Table® angezeigt gedruckt. Alle
qualitativen Konfidenzampeln sind
am Anfang der Tabelle aufgelistet.
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Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise

im Dialogfeld ,,Create Report“

angezeigt)
Per Sample Ein Bericht, der fur Der ausgeblendete Status einer
Quant-Qual jede ausgewahlte Probe Zeile hat Vorrang vor dem Status
Visible Rows einen Abschnitt einschliellich des Kontrollkastchens Reportable.
Using Visible der Dateiinformationen, Wenn das Kontrollkastchen
Analyte Probeninformationen und Analyt- Reportable aktiviert, aber die Zeile

,Results Table“ fur die ausgeblendet ist, dann erscheint

ausgewahlten Analyten anzeigt. diese Zeile nicht im Bericht.

Die Analyt-,Results Table®

wird wie in der ,Results

Table” angezeigt gedruckt. Alle

qualitativen Konfidenzampeln sind

am Anfang der Tabelle aufgelistet.
Per sample Ein Bericht, der Komponenten fir |+« Wenn die Komponententabelle
Quant-Qual with [jede Probe mit einer WYSIWYG- UV-Komponenten enthalt, dann
statistics Tabelle enthalt. XIC, MS und erscheint die UV-Spur unter dem

MS/MS werden angezeigt. Eine
Statistik-Zusammenfassungstabelle
fur den Bereich wird am Ende des
Berichts angezeigt.

XIC-Diagramm im Bericht.

Hinweis: Ist der Name der
UV-Komponente im Format
[compound_nameuv] oder [uv],
dann werden keine UV-Spuren
gemeldet, da das UV-Suffix
mit dem Bericht UV MS Qual
verbunden ist.

* Wenn eine Probe als QC
gekennzeichnet ist und 2 oder
mehr Proben vorhanden sind,
werden der Mittelwert, STDEV
und %CV berechnet und einer
QC-Zusammenfassungstabelle
am Ende des Berichts
hinzugefugt.

* Wenn das Kontrollkastchen
Reportable fiir eine QC-Zeile
deaktiviert ist, dann wird diese
Zeile fir Berechnungen in der
QC-Zusammenfassungstabelle
nicht verwendet.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und

QTRAP Systeme
210/273

Softwarehandbuch
RUO-IDV-05-9804-DE-F



Betriebsanleitung—Verarbeitung

Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage

Beschreibung der Vorlage (wie
im Dialogfeld ,,Create Report“
angezeigt)

Zusatzliche Hinweise

Per Analyte
Quant-Qual

Ein Bericht, der flr jeden Analyten
einen Abschnitt einschlielich

der Dateiinformationen, ,Results
Table®, Kalibrierkurven und
Chromatogramme, einschlief3lich
des internen Standards, und

jeden Analyten anzeigt. Diese
Berichtsvorlage eignet sich fiir eine
.Results Table“, in der eine Gruppe
definiert ist.

Positive Hits
Qual

Ein Bericht, der flr

jede ausgewahlte Probe

einen Abschnitt einschlie3lich

der Dateiinformationen,
Probeninformationen, Analyt-
,Results Table“ fur

die ausgewahlten Analyten,
uberlagerte Chromatogramme aller
Analyten, den internen Standard
und das XIC, die erfassten/
theoretischen MS-Spektren und
die erfassten/Bibliotheks-MS/MS-
Spektren fir jeden ausgewahlten
Analyten anzeigt. Die Analyt-
,Results Table“ wird wie in der
.Results Table” angezeigt gedruckt.
Alle qualitativen Konfidenzampeln
sind am Anfang der Tabelle
aufgelistet.

Qual CSV report

Ein Bericht in einem .csv-Format,
der fir jede Probe einen
Abschnitt mit Dateiinformationen,
Probeninformationen und Analyt-
,Results Table“ anzeigt.

Es wird empfohlen, die CSV-
Option fur das ,Report“-Format zu
verwenden.

Sample Ein Bericht, der fir jede Probe -
Summary einen Abschnitt der Analyten-
Zusammenfassungstabelle anzeigt.
Diese Berichtsvorlage eignet sich
fur eine ,Results Table® mit
Gruppen.
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Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage Beschreibung der Vorlage (wie Zusatzliche Hinweise

im Dialogfeld ,,Create Report“

angezeigt)
UV MS Qual Ein Bericht, der fir jede « UVMS-Daten sollten unter
report Probe die Komponenten dieser Berucksichtigung der

Probe sowie ihre entsprechenden
UV-Komponenten mit einer
WYSIWYG-Tabelle anzeigt. XIC,
MS und MS/MS werden zusammen
mit UV-Daten angezeigt. Eine
Statistik-Zusammenfassungstabelle
fur den Bereich wird am Ende des
Berichts angezeigt.

Namenskonvention compound
1 (beliebige Zeichenfolge)

fur die Komponente des
Massenspektrometers (MS) und
compound 1uv (beliebige
Zeichenfolge plus uv) fur die
entsprechende UV-Komponente
verarbeitet werden.

» Es werden nur
Ampelleuchten fur Massefehler,
Fragmentmassefehler, RT-
Konfidenz, Isotop/Konfidenz und
Bibliothek/Konfidenz angezeigt.

» Es wird eine Diagrammtabelle
erstellt, um die
jeweiligen Komponenten der
.Results Table“ anzuzeigen,
einschliel3lich XIC, MS1-Spur,
MS/MS-Spur und Informationen
zur Uberschrift von Verbindung 1
und die UV-Spur von Verbindung
1uv. Siehe Abbildung 6-35.

* Analyt-Diagramme werden nur
fur die MS-Experimente
wiederholt, nicht fur die UV-
Experimente.

¢ Wenn eine Probe als QC
gekennzeichnet ist und 2 oder
mehr Proben vorhanden sind,
werden der Mittelwert, STDEV
und %CV berechnet und einer
QC-Zusammenfassungstabelle
am Ende des Berichts
hinzugefiigt. Siehe Abbildung
6-36.

* Wenn das Kontrollkastchen
Reportable fir eine QC-Zeile
deaktiviert ist, dann wird diese
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Tabelle 6-11: Standardvorlagen (Fortsetzung)

Vorlage

angezeigt)

Beschreibung der Vorlage (wie
im Dialogfeld ,,Create Report“

Zusatzliche Hinweise

Zeile fir Berechnungen in der
QC-Zusammenfassungstabelle
nicht verwendet.

Abbildung 6-35: Diagrammtabelle
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Abbildung 6-36: Statistiktabelle
Statistics (Grouped by Concentration for OCs - Arca)
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Ereignisse V4

Wenn ein Problem auftritt, dann protokolliert die Central Administrator Console (CAC)
Software Fehlerberichte und Warnungen, die auf dem Bildschirm angezeigt werden. Der
Arbeitsbereich ,Event Log“ enthalt Protokolle der Systemereignisse, einschliel3lich Fehlern,
Warnhinweisen und Meldungen.

Klicken Sie zum Offnen dieses Arbeitsbereichs auf der Startseite auf die Kachel ,Event Log“.

Tabelle 7-1: Spalten des Arbeitsbereichs ,,Event Log“

Bezeichnung Beschreibung

Current (Aktuell) Eine Liste der aktuellen Ereignisse fur jedes Teilsystem.

Severity (Schweregrad) Die Art des Ereignisses: Information, Fehler oder
Warnung.

Time (Zeit) Der Zeitpunkt, zu dem das Ereignis aufgetreten ist.

Subsystem (Teilsystem) Das Teilsystem, in dem das Ereignis aufgetreten ist.

Event (Ereignis) Eine Beschreibung des Ereignisses. Mithilfe dieser

Informationen konnen Sie Probleme im System beheben.

User (Benutzer) Der Name des Benutzers und das System, in dem das
Ereignis aufgetreten ist.

Hinweis: Bei Ereignissen, die durch eine Entscheidungsregel ausgeldst
wurden, ist dies der Benutzer, der die Charge Gbergeben hat.

Ereignisprotokolle

Die folgenden Protokolle sind verfligbar:
« All (Alle)
* Device (Gerat)
« LC(LC)
* Mass Spectrometer (Massenspektrometer)
* Workspace (Arbeitsbereich)
» Batch (Charge)
» Explorer (Explorer)
* Devices (Gerate)

* General (Allgemein)
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* LC Method (LC-Methode)
* MS Method (MS-Methode)
* MS Tune (MS Tune)

* Analytics (Analyse)

* Queue (Warteschlange)

» Users (Benutzer)

+ Configuration (Konfiguration)

Sobald ein Ereignisprotokoll 20.000 Aufzeichnungen enthalt, archiviert SCIEX OS diese
Aufzeichnungen automatisch und beginnt ein neues Ereignisprotokoll. Weitere Informationen
finden Sie im Abschnitt: Ereignisprotokollarchive.

Anzeigen von Protokollen

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Event Log".

2. Klicken Sie in der Liste im linken Feld auf ein Element, um die Protokolle anzuzeigen.

Archivieren von Protokollen

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Event Log*.

2. Klicken Sie auf Archive > Archive Log.

Abbildung 7-1: Menii ,,Archive“: Archive Log

Archive v

Open Log Archive

Abbildung 7-2: Dialogfeld ,,Archive Log“

Archive Log

Archive event log iterns olderthan: | 10/8/2012 @ |
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3. Kilicken Sie im Feld Archive event log items older than auf das Datumssymbol und
wahlen Sie dann ein Datum aus.

4. Klicken Sie auf Archive.

Anzeigen der archivierten Protokolle

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Event Log*.
2. Klicken Sie auf Archive > Open Log Archive.

Abbildung 7-3: Menii ,,Archive*: Open Log Archive

Archive Log

Open Log Archive

3. Offnen Sie die gewiinschte Datei.

4. Klicken Sie auf Archive > Close Log Archive.

Abbildung 7-4: Menii ,,Archive“: Close Log Archive

. Archive ¥ Print...

Open Log Archive

Close Log Archive

Ausdrucken der Protokolle

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Event Log".

2. (Optional) Offnen Sie ein archiviertes Protokoll. Siehe Abschnitt: Anzeigen der
archivierten Protokolle.

3. Klicken Sie auf Print.
Das Dialogfeld ,Print* wird gedffnet.

4. \Wahlen Sie einen Drucker aus und klicken dann auf Print.

Ereignisprotokollarchive

Ereignis-Aufzeichnungen sammeln sich in den Ereignisprotokollen an. Die resultierenden
Dateien konnen sehr grof3 werden und daher schwierig zu navigieren und zu verwalten sein.
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Wenn ein Ereignisprotokoll 20.000 Aufzeichnungen erreicht, wird es archiviert. Dem
Ereignisprotokoll wird eine letzte Ereignisaufzeichnung hinzugefugt. Das Ereignisprotokoll
wird dann unter einem Dateinamen bestehend aus der Art des Ereignisprotokolls, dem
Datum und der Uhrzeit gespeichert. Es wird ein neues Ereignisprotokoll erstellt. Die erste
Aufzeichnung im neuen Ereignisprotokoll gibt an, dass das Ereignisprotokoll archiviert wurde.

Ereignisprotokollarchive werden im Ordner
C:\ProgramData\SCIEX\Clearcore2.Acquisition gespeichert. Die Dateinamen
sind im Format <logfile>Archive_<YYYYMMDD>_<HHMMSS>.data. Beispiel:
CustomerLogArchive 20220427 172915.data.
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Auditing o

In diesem Abschnitt wird die Verwendung der Auditing-Funktion beschrieben.

Anzeigen von Audit-Trail-Aufzeichnungen

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Audit Trail“.

2. Um den Audit-Trail fir die Arbeitsstation anzuzeigen, klicken Sie im linken Teilfenster auf
Workstation.

3. Um den Audit-Trail fur ein Projekt anzuzeigen, wahlen Sie das Projekt im linken
Teilfenster aus. Wahlen Sie dann eine der folgenden Optionen aus:

* General Events: Zum Anzeigen von Prifdatensatzen fur das gesamte Projekt, zum
Beispiel Audit-Map-Anderungen und Probenerfassung.

* Analytics: Zum Anzeigen der Prifdatensatze fir eine Ergebnistabelle.

« All Project Events: Zum Anzeigen von Prifdatensatzen fur allgemeine Ereignisse
und fur Verarbeitungsereignisse.

Filtern von gepruften Ereignissen mithilfe einer
Schlusselwortsuche

Sie kénnen die gepriften Ereignisse im Audit-Trail mithilfe einer Schllsselwortsuche filtern.
Bei der Suche wird jedes Vorkommen des Texts hervorgehoben.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Audit Trail“.

2. Wahlen Sie den zu durchsuchenden Audit-Trail aus. Siehe Abschnitt: Anzeigen von
Audit-Trail-Aufzeichnungen.
Die Audit-Trail-Aufzeichnungen werden angezeigt.

3. Geben Sie den Suchbegriff im Feld Find in Page ein.
Alle Ergebnisse zu dem Suchbegriff auf der Seite werden hervorgehoben.

4. Mithilfe der Schaltflachen ,Next" (T) und ,Previous*” (‘-) konnen Sie zwischen den
Treffern wechseln.

Geprufte Ereignisse anhand einer Reihe
bestimmter Kriterien filtern

Sie kdnnen die gepruften Ereignisse im Audit-Trail anhand einer Reihe festgelegter Kriterien
filtern.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Audit Trail“.
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2. Wahlen Sie den zu filternden Audit-Trail aus. Siehe Abschnitt: Anzeigen von Audit-Trail-
Aufzeichnungen.
Die Audit-Trail-Aufzeichnungen werden angezeigt.

3. Klicken Sie auf Filter ().
Das Dialogfeld Filter Audit Trail wird geéffnet.

4. \Verwenden Sie die Listen fur die Definition der erforderlichen Filterkriterien.

Abbildung 8-1: Dialogfeld ,Filter Audit Trail“

Filter Audit Trail

Find instances where

0
@ Description v ’ Project Audit Map Changed b @

Cantains
) Is .
Full User Name v ) ith v
® Contains @
- o
E-Signature v | Yes v
And where time and date are: @ From ] 12:00 AM =

Ta ' 1200 ame =

Element Beschreibung

1 Wabhlen Sie in der Liste <No Filter> das Feld aus, nach dem gefiltert
werden soll. Die folgenden Felder stehen zum Filtern zur Verfligung:

* Description

+ Sample Name

* Full User Name
+ E-Signature

« Reason

2 Wabhlen Sie diese Option aus, um nach einem bestimmten Wort oder
Ausdruck zu filtern.

3 Wabhlen Sie diese Option aus, um nach Teilen eines Worts oder
Ausdrucks zu filtern.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme
219/273



Auditing

Element Beschreibung
4 Geben Sie den Text, nach dem gefiltert werden soll, wie folgt an:
* Geben Sie die vollstandige Textzeichenfolge ein: Wahlen Sie Is aus
(Element 2).

* Geben Sie einen Teil einer Textzeichenfolge ein. Wahlen Sie
Contains aus (Element 3).

+ Wahlen Sie Yes oder No aus.

5 Dient zum Filtern nach Ereignissen, die an einem bestimmten Datum
bzw. zu einer bestimmten Uhrzeit aufgetreten sind.

5. Fuhren Sie die folgenden Schritte aus, um den Filter zu I6schen:

a. Klicken Sie auf Filter ().
b. Klicken Sie auf Clear, um alle Filterkriterien auf No Filter zurlickzusetzen.
c. Kilicken Sie auf OK.

Drucken des Audit-Trails

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Audit Trail“.

2. Wahlen Sie den zu druckenden Audit-Trail aus. Siehe Abschnitt: Anzeigen von Audit-
Trail-Aufzeichnungen.

3. Klicken Sie auf Print.
Das Dialogfeld ,Print* wird gedffnet.

4. \Wahlen Sie einen Drucker aus und klicken dann auf Print.
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Theoretische Grundlagen der
Handhabung — Software

In diesem Abschnitt werden die in der Software verwendeten Konzepte beschrieben.

Umgang mit Daten

Die SCIEX OS-Software benétigt einen Computer mit dem Betriebssystem Windows 7
(64-Bit) oder Windows 10 (64-Bit). Der Computer mit der zugehdrigen Systemsoftware
arbeitet mit dem System-Controller und der zugehérigen Firmware zusammen, um das
System und die Datenerfassung zu steuern. Beim Betrieb des Systems werden die
aufgenommenen Daten an die SCIEX OS-Software gesendet, wo sie entweder als
vollstandige Massenspektren, als Intensitat einzelner oder mehrerer lonen als Funktion der
Zeit oder als Gesamt-lonenstrom als Funktion der Zeit angezeigt werden kénnen.

Scan-Techniken

MS: Bei MS-Scans, die auch als MS-Einzelscans bezeichnet werden, werden lonen
entsprechend ihrem Masse-zu-Ladung-Verhaltnis (m/z) getrennt. Ein MS-Einzelscan kann
verwendet werden, um das Molekulargewicht einer Verbindung zu bestimmen. MS-
Einzelscans werden auch als Vorlauferscans bezeichnet. MS-Scans geben Uber die Masse
hinaus keine weitere Auskunft Uber die chemische Zusammensetzung von lonen. Fuhren Sie
MS/MS- oder MS/MS/MS-Scans durch, um weitere Informationen Uber die lonen zu erhalten.

MS/MS: Mit MS/MS-Scans werden strukturelle Informationen ermittelt.

* Bei MS/MS-Scans in Triple-Quadrupol-Systemen gelangen ausgewahlte lonen in die Q2-
StoRzelle, wo sie zur Fragmentierung stoRaktiviert werden und charakteristische Produkt-
lonen erzeugt werden.

* Bei MS/MS-Scans in QTRAP-Systemen kann die Fragmentierung von Vorlaufer-lonen in
der Q2-Stoldzelle oder der linearen lonenfalle stattfinden.

Wenn gentgend Energie verwendet wird, werden Vorlaufer-lonen so fragmentiert, dass sie
charakteristische Produkt-lonen erzeugen.

MS/MS/MS: MS/MS/MS-Scans mit LIT-Systemen (lineare lonenfalle) gehen noch einen
Schritt weiter als MS/MS-Scans. Das in der StoRzelle erzeugte Fragment wird dann in der
LIT weiter fragmentiert, um weitere Informationen uUber die Struktur des Molekularions zu
erhalten.

Quadrupol-Modus-Scan-Methoden

Triple-Quadrupol-Instrumente verfigen Uber hochempfindliche MRM-Funktionen (Multiple
Reaction Monitoring), die fir Quantifizierungsversuche erforderlich sind. Dartber hinaus
verflgen sie Uber sehr spezifische Scan-Methoden, wie z. B. Vorlaufer-lonen- und
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Neutralverlust-Scan, die eine erweiterte Suche nach den Komponenten der Proben
ermaoglichen.

,Q1 MS (Q1)“: Ein vollstandiger Scan-Typ unter Verwendung des ersten Quadrupols (Q1). Im
Scan-Bereich wird die lonen-Intensitat flr jede Masse ausgegeben.

,Q1 Multiple lons (Q1 MI)“: Ein selektiver Scan-Typ, der den ersten Quadrupol (Q1)
verwendet. Die lonen-Intensitat wird nur fir die angegebene Masse ausgegeben.

Q3 MS (Q3)“: Ein vollstandiger Scan-Typ mit dem dritten Quadrupol (Q3). Im Scan-Bereich
wird die lonen-Intensitat fur jede Masse ausgegeben.

,Q3 Multiple lons (Q3 MI)“: Ein selektiver Scan-Typ, der den ersten Quadrupol (Q3)
verwendet. Die lonen-Intensitat wird nur fir die angegebene Masse ausgegeben.

»,MRM (MRM)*: Ein MS/MS-Scan, in dem ein benutzerdefiniertes lon im ersten Quadrupol
(Q1) isoliert und dann in der Stol3zelle des zweiten Quadrupols (Q2) fragmentiert wird. Mit
dem dritten Quadrupol (Q3) wird dann ein benutzerdefiniertes Fragment-lon isoliert, das
vom Detektor aufgezeichnet wird. Dieser Scantyp wird hauptsachlich zur Quantifizierung
eingesetzt.

.Product lon (MS2)“: Ein vollstandiger MS/MS-Scan, bei dem der erste Quadrupol (Q1)
verwendet wird, um ein bestimmtes Vorlaufer-lon zu isolieren und zu Ubertragen und der
dritte Quadrupol (Q3) einen definierten Massenbereich analysiert. Dieser Scantyp wird zur
Bestimmung aller Fragment-lonen eines bestimmten Vorlaufer-lons eingesetzt.

.Precursor lon (Prec)“: Ein MS/MS-Scan, bei dem der dritte Quadrupol (Q3) an einem
bestimmten m/z-Wert fixiert wird, um ein bestimmtes Produkt-lon zu Ubertragen, und der
erste Quadrupol (Q1) einen Massenbereich scannt. Dieser Scantyp wird verwendet, um das
Vorhandensein eines Vorlaufer-lons zu belegen, oder noch haufiger zur Bestimmung von
Verbindungen mit gemeinsamen Produkt-lonen.

.Neutral Loss (NL)“: Ein MS/MS-Scan, bei dem sowohl der erste Quadrupol (Q1) als

auch der dritte Quadrupol (Q3) einen Massenbereich mit einem bestimmten Massenabstand
scannt. Eine Reaktion wird beobachtet, wenn das durch den ersten Quadrupol (Q1)
ausgewahlte lon durch den festgelegten Neutralverlust (die feste Masse) fragmentiert

wird. Dieser Scantyp wird verwendet, um das Vorhandensein eines Vorlaufer-lons zu
belegen, oder noch haufiger zur Bestimmung von Verbindungen mit einem gemeinsamen
Neutralverlust.

Lineare lonenfallen-Scan-Typen

Das System bietet erweiterte Betriebsmodi. In einem der LIT-Modi (Linear lon Trap -
Lineare lonenfalle) wird ein lonenimpuls in die lonenfalle (Q3) eingebracht. Die Haupt-HF-
Felder schliel3en die lonen in radialer Richtung ein und mithilfe an den Linsen angelegter
Gleichspannung an beiden Enden der lonenfalle werden die lonen axial eingeschlossen.
Die eingeschlossenen lonen kénnen fiir einige Millisekunden abkihlen und anschlieend
wird die HF-Spannung bei Vorhandensein eines an den Staben angelegten zusatzlichen
Niederspannungs-Wechselstroms gescannt. Die lonen, die axial in Richtung Detektor
ausgestolien werden, werden gezahlt.

In der Akqusitionsphase bewegen sich die lonen durch die Q2 StoRzelle, wo das
Stickstoffgas die lonen in der Q3-Region konzentriert. Der Quadrupol Q3 wird nur mit
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der Haupt-HF-Spannung betrieben. lonen werden daran gehindert, dass sie sich durch

den Quadrupol Q3 bewegen und werden durch eine Austrittslinse, an der eine Gleichstrom-
Spannung angelegt wird, reflektiert. Nach der Flllzeit (eine Zeit, die vom Bediener definiert
oder von der Software automatisch berechnet wird), wird eine Gleichstrom-Sperrspannung
an der Q3 Eintrittslinse angelegt. Dies verhindert, dass weitere lonen eindringen. Die

an der Eintritts- und Austrittslinse aufgebrachte Gleichspannungsbarriere und die an den
Quadrupolstaben aufgebrachte HF-Spannung halten die gesammelten lonen in Q3.

Wahrend der Abtastphase wird an der Austrittslinse ein Potenzial von einigen Volt
angelegt, um die geladenen lonen abzustolien. Eine zusatzliche Wechselstrom-Frequenz
wird am Q3 Quadrupol angelegt. Die Haupt-HF-Spannungsamplitude wird von niedrigen
auf hohe Werte hochgefahren und bringt die Massen nacheinander mit der zusatzlichen
Wechselstrom-Frequenz zum Mitschwingen. Wenn lonen mit der Wechselstrom-Frequenz
zum Mitschwingen gebracht wurden, gewinnen sie genug Axialgeschwindigkeit flr

die Uberwindung der Austrittslinsen-Barriere und werden radial in Richtung auf den
Massenspektrometer-lonendetektor ausgestolien. Dieser Prozess wird Resonanzausstof
genannt.

Hinweis: Lineare lonenfallen (LIT)-Scanmodi (ER, EMS, EPI, MS3) werden ausschlieBlich
auf SCIEX 7500-Systemen mit installierter QTRAP-Lizenz untersttzt.

* Enhanced Resolution (ER): Ein MS-Scan, in dem lonen innerhalb eines 20 Da-Bereichs
fur eine bestimmte Fiillzeit in der LIT gesammelt werden und langsam analysiert werden,
um eine erweiterte Auflésung zu erzielen.

+ Enhanced MS (EMS): Ein vollstandiger MS-Scan, in dem alle lonen im festgelegten m/z-
Bereich fur eine bestimmte Fullzeit in der LIT eingeschlossen sind, bevor sie analysiert
und erkannt werden.

* Enhanced Product lon (EPI): Ein MS/MS-Scan, in dem Q1 das Mutterion filtert, das
in Q2 fragmentiert wird. Fragment-lonen werden in der LIT fUr eine bestimmte Fullzeit
eingeschlossen, bevor sie analysiert werden.

+ MS/MS/MS (MS3): Ein Scan, in dem in Q2 generierte Produkt-lonen in der LIT gesammelt
werden. Produkt-lonen flr ein bestimmtes m/z werden in der LIT isoliert und weiter
fragmentiert. Die resultierenden Fragment-lonen werden in der LIT eingeschlossen, bevor
sie analysiert und erkannt werden.

Informationsabhangige Erfassung

Hinweis: IDA-Methoden werden nur auf SCIEX 7500-Systemen unterstutzt.

Die informationsabhangige Erfassung (Information Dependent Acquisition — IDA) ist eine
Erfassungsmethode, die Vorlauferscandaten wahrend der Erfassung analysiert. Die IDA wird
verwendet, um die Bedingungen des Experiments auf Grundlage der Analyseergebnisse des
Vorlauferscans zu verandern. Diese Echtzeit-Anderungen werden durch Kriterien gesteuert,
die in der Erfassungsmethode festgelegt sind. Hierzu zahlen:

« Eine maximale Anzahl an Kandidaten-lonen

* Ein Intensitatsschwellenwert, der die minimale Intensitat fir Kandidaten-lonen festlegt
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* Dynamische Hintergrundsubtraktion, die lonen basierend auf einer Erhéhung der
Intensitat priorisiert

* Ausschluss friiherer Kandidaten-lonen

» Der Ladungszustand fir Kandidaten-lonen und ob lonen mit einem unbekannten
Ladungszustand einbezogen werden sollen

+ Ein Massenbereich fir Kandidaten-lonen

» Eine Liste der lonen, die bericksichtigt werden sollen

* Eine Liste der lonen, die ausgeschlossen werden sollen

» Ein Ausschlussfenster, das die auszuschlieRenden isotopischen lonen festlegt
» Das Isotopenmuster, das einen abhangigen Scan ausldst

* Ein Massentoleranzfenster, das das Massenfenster um das Kandidaten-lon festlegt, in
dem Massen gleich angesehen werden, wie das Kandidaten-lon

Sie konnen eine IDA-Methode mit einem Vorlauferscan und acht abhangigen Scans in einem
einzigen Zeitabschnitt erstellen. Der Vorlauferscan und die IDA-Kriterien werden bei der IDA
verwendet, um die Kandidaten-lonen fiir abhangige Scans zu bestimmen. Die folgenden
Scantypen kénnen als Vorlauferscans verwendet werden:

+ MRM

* Neutralverlust

» Vorlaufer-lon

+ Q3

» Erweiterte MS (EMS)

Die folgenden Scantypen kénnen als abhangige Scans verwendet werden:

« EPI
* Produkt-lon

« MS3 (abhéngiger Scan auf zweiter Ebene)

Bei einem IDA-Versuch variieren die Aktionen im Massenspektrometer von Scan zu Scan,
abhangig von den in einem vorhergehenden Scan erfassten Daten. Die Software analysiert
die Daten bei der Erfassung und bestimmt dann die Massen, mit denen abhangige Scans
durchzufiuhren sind. Benutzer kdnnen die Kriterien fir die Ausldsung eines IDA-Experiments
und die zu verwendenden Methoden-Parameter festlegen.

Andere Datenansicht
Chromatogramme

In einem Chromatogramm wird die Veranderung einer Stoffmenge in einem repetitiven
Experiment im zeitlichen Verlauf angezeigt. Beispiel: Das Gerat wird so programmiert, dass
es eine bestimmte Reihe von massenspektrometrischen Scans mehrere Male wiederholt. Die
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Chromatographiedaten sind fortlaufend, selbst wenn die Intensitat der Daten Null betragt.
Chromatogramme werden nicht direkt vom Gerat, sondern aus Massenspektren generiert.

Im Chromatogramm wird die Intensitat in Zahlimpulsen pro Sekunde (Counts per Second
— cps) auf der y-Achse gegentiber der Zeit auf der x-Achse angezeigt. Peaks werden
automatisch gekennzeichnet.

Chromatographische Peaks kdnnen sich basierend auf Anderungen der
chromatographischen Bedingungen flir eine bestimmte Probe hinsichtlich Retentionszeit und
Intensitat andern.

Die Software zeigt die folgenden Arten von Chromatogrammen an:

* TIC: Die Darstellung des Gesamtionenstroms als Funktion der Zeit.
Abbildung A-1: Beispiel-TIC
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» XIC: Ein lonenchromatogramm wird erstellt, indem Intensitatswerte bei einem diskreten
Massenwert oder Massenbereich aus einer Reihe von massenspektrometrischen Scans
verwendet werden. Ein XIC zeigt das Verhalten einer bestimmten Masse oder eines
bestimmten Massenbereiches als Funktion der Zeit.
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Abbildung A-2: Beispiel-XIC
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Spektren

Ein Spektrum besteht aus den Daten, die direkt vom Massenspektrometer erfasst werden,
und reprasentiert normalerweise die Zahl der mit einem bestimmten Masse-zu-Ladung-
Verhaltnis (m/z) erkannten lonen. Es wird als Diagramm mit den m/z-Werten auf der X-Achse
und der Intensitat (cps) auf der Y-Achse dargestellt.

Wenn die Daten als Spektrum dargestellt werden, erhalt man massenspezifische
Informationen zu einer Verbindung. Ein Spektrum liefert die m/z-Werte fur die lonen, die
einem bestimmten chromatographischen Peak entsprechen. Diese lonen kdnnen verwendet
werden, um weitere spezifische Informationen zu gewinnen. Beispiel: Ein Spektrum zeigt
alle Massen, aus denen ein Peak zusammengesetzt ist, einschliellich der Intensitat der
einzelnen Massen.

Die spektralen Intensitaten kdnnten sich andern, aber der m/z-Wert bleibt gleich, weil sich die
Masse einer Verbindung nicht andert.

Mann kann Spektraldaten auf zwei Arten erzeugen:

* Wenn nur ein Scan erfasst wird, werden die Daten als Spektrum dargestellt.

* Aus einem Chromatogramm.
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sMRM Algorithmus

Der Scheduled MRM (sMRM) Algorithmus beinhaltet die folgenden Funktionen:

* Die Spalte Retention time tolerance verbessert die Stabilitat der Retentionszeit bei
Experimenten, indem sie es ermdglicht, ein Erfassungsfenster fiir jeden Ubergang
in der Erfassungsmethode zu konfigurieren. Benutzer kdnnen die FenstergréfRe flr
Verbindungen mit breiten LC-Peaks oder grofien Schwankungen in ihren Retentionszeiten
anpassen.

* Verweilzeiten kdnnen automatisch berechnet werden, oder der Benutzer kann eine
benutzerdefinierte Verweilzeit fur jeden Ubergang festlegen. In hoher Zahl vorkommenden
Verbindungen kann eine niedrigere Verweilzeit zugewiesen werden, wahrend weniger
zahlreichen Verbindungen eine hohe Verweilzeit zugewiesen werden kann. Vom
Benutzer bearbeitete Verweilzeiten werden von der Zielzyklusdauer abgezogen und
die verbleibende Zykluszeit wird umverteilt, um die Verweilzeiten fur nicht bearbeitete
Ubergange zu berechnen. Wahrend des Durchlaufs wird die verfiigbare Verweilzeit
entsprechend dem von der Software oder dem vom Benutzer bearbeiteten Wert
zugewiesen, die beide innerhalb der minimalen und maximalen Verweilzeiten liegen
mussen, die vom Benutzer in der Methode festgelegt wurden.

sMRM Algorithmus-Auslosung

Wenn die Auslésung aktiviert ist fir den sMRM Algorithmus, dann ist die folgende Funktion
ebenfalls verfugbar:

+ Es kénnen Mehrfach-Ubergénge fiir einen Analyten als entweder primar oder sekundar
benannt werden. Primare Ubergange werden wahrend des gesamten Erfassungsfensters
Uberwacht, wahrend sekundare Ubergénge erst (iberwacht werden, nachdem die
zugehérigen primaren Ubergénge inren Schwellenwert erreicht haben. Dies reduziert
die Zykluszeit, indem die Anzahl von iberwachten MRM-Ubergéngen verringert wird.

Die Erfassungszeit wird hauptsachlich dazu genutzt, Daten fur die in einer Probe
vorhandenen Analyten zu sammeln, wo alle entsprechenden Ubergénge Uber einem
definierten Schwellenwert festgestellt werden, und nicht fur solche Analyten, die nicht in
der Probe vorhanden sind.

» Der Algorithmus unterstitzt die dynamische Hintergrundsubtraktion (DBS) zum Auslésen
sekundarer Ubergange. Siehe Abschnitt: Dynamic Background Subtraction-Algorithmus.
Wenn DBS aktiviert ist, erfolgt eine Anwendung auf die priméaren Ubergange, um die
sekundaren Ubergange in diesem Experiment zu auszulésen.

Bei IDA-Methoden, die den sMRM Algorithmus fur Vorlduferscans verwenden, erfolgt bei
aktivierter DBS in den IDA-Kriterien die Anwendung auf die primaren Ubergéange, um
sowohl sekundare Ubergénge als auch MS/MS-Scans auszuldsen.

stMRM Algorithmus

Der Scout Triggered MRM (stMRM) Algorithmus ist eine Verbesserung des
Scheduled MRM (sMRM) Algorithmus.
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Im sMRM Algorithmus kénnen priméare Ubergénge bei aktivierter Auslésung zur

Erfassung von Daten flr sekundare Ubergange basierend auf benutzerdefinierten
Auslésungsschwellenwerten verwendet werden. Die Auslosung beschrankt sich jedoch auf
Ubergénge, die zur selben Verbindungsgruppe gehéren und identische Retentionszeiten und
Retentionszeittoleranzen aufweisen.

Der stMRM Algorithmus baut auf dieser Funktion auf, indem Marker-Ubergédnge zum
Auslésen von abhéngigen Ubergangen verwendet werden. Die abhangigen Ubergénge
kénnen zur selben Verbindungs-Gruppen-ID gehéren oder zu einer anderen, wenn

die Elution zu einer spateren Retentionszeit als die Elution des entsprechende Marker-
Ubergangs erfolgt.

Eine Markerverbindung ist eine Verbindung, die die Erfassung von spater eluierenden
abhangigen Ubergangen auslést. Es muss sich um eine Verbindung handeln, die sich
bekanntlich in jeder Probe befindet oder in jede Probe eingefiihrt wurde, wie z. B. ein interner
Standard mit markierten Massen oder endogene Verbindungen, die in einer Proben-Matrix
ubiquitar sind.

Der stMRM Algorithmus verfiigt (iber zwei Modi. Abhangige Ubergange kénnen Marker-
Ubergangen zugeordnet sein, basierend auf einer relativen Retentionszeit (Scout triggered
MRM RT) oder Gruppe (Scout triggered MRM group Modus).

Hinweis: Der stMRM Algorithmus kann fir eine experimentenibergreifende Auslésung
zwischen Experimenten mit positiver und negativer Polaritat verwendet werden. Beide
Experimente mussen denselben stMRM Algorithmus-Modus verwenden.

Retentionszeitmodus

Im Retentionszeitmodus muss der Benutzer kein Retentionszeitfenster, d. h. Retentionszeit
plus oder minus Retentionszeittoleranz, fir jeden Ubergang festlegen. Stattdessen

werden Retentionszeiten, die wahrend der anfanglichen Methodenentwicklung identifiziert
werden, zum Bestimmen der Elutionsreihenfolge der Ubergange verwendet. Die Software
weist dann automatisch abhangige Ubergénge zu benutzerdefinierten Marker-Ubergéngen
basierend auf der Nahe ihrer Retentionszeiten zu. Fiir abhéngige Ubergénge festgelegte
Retentionszeiten missen nicht prazise sein, sie missen jedoch die Elutionsreihenfolge
wiedergeben.

Wenn mehrere Markerverbindungen verwendet werden, dann mussen deren
Retentionszeiten Uber die Laufzeit verteilt werden, sodass die Laufzeit in mehrere
Erfassungsfenster segmentiert wird, die jeweils aus einem fihrenden Marker-Ubergang und
dessen spéter eluierenden abhangigen Ubergangen bestehen.

Wenn die Intensitat des ersten Marker-Ubergangs (Compound A) den
Ausldésungsschwellenwert erreicht, dann startet die Software die Uberwachung fiir die
abhangigen Ubergange, sowie den nachsten Marker-Ubergang (Compound B). Siehe die
Abbildung: Abbildung A-3. Wenn die Intensitat der zweiten Markerverbindung (Compound
B) den Auslésungsschwellenwert erreicht, dann stoppt die Software die Uberwachung fiir
die erste Markerverbindung (Compound A) und die abhéngigen Ubergange, und startet die
Uberwachung fiir die abhangigen Ubergénge der zweiten Markerverbindung (Compound B)
sowie der dritten Markerverbindung (Compound C).
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Abbildung A-3: Durch Scout ausgeléste MRM, RT-Modus

®

@ |

Element Beschreibung

1 Markerverbindungen mit Retentionszeiten, die sich Uber den gesamten
Durchlauf verteilen (Compound A bis Compound C).

2 Abhangige Verbindungen, die basierend auf der Retentionszeit gruppiert
sind (Compound 1 bis Compound 12).
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Abbildung A-4: Methodenuiberblick: Positive und negative Polaritat

Method Overview EE
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Compound A

! X P T -

Tirre (mmin

Element Beschreibung
1 Anhangige Elemente von Compound A.
2 Compound B, ebenfalls ein abhangiges Element von Compound A.
3 Anhangige Elemente von Compound B.
4 Compound C, ebenfalls ein abhangiges Element von Compound B.
5 Anhangige Elemente von Compound C.

Abhangige Ubergadnge werden einem vorhergehenden Marker-Ubergang mit einer friiheren
Retentionszeit zugeordnet und durch diesen ausgelost.

Beispiel: Auslésung von abhiangigen Ubergingen

Der erste Marker-Ubergang (Compound A) hat eine Retentionszeit von 1,0 Min. und der
zweite Marker-Ubergang (Compound B) hat eine Retentionszeit von 2,0 Min.

Die abhangigen Ubergange Compound 1, Compound 2 und Compound 3, mit
Retentionszeiten von jeweils 1,1 Min., 1,5 Min. und 1,6 Min., werden durch den ersten
Marker-Ubergang (Compound A) ausgel6st. Die abhangigen Ubergdnge Compound 6,
Compound 7 und Compound 8, mit Retentionszeiten von jeweils 2,3 Min., 2,4 Min. und 2,5
Min., werden durch den zweiten Marker-Ubergang (Compound B) ausgelst.
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Mehrere Marker-Ubergénge

Mehrere Ubergange wie z. B. Quantifikator- und Qualifikator-Ubergédnge mit derselben
Verbindungs-Gruppen-ID und Retentionszeit kénnen als Marker-Ubergénge identifiziert
werden. Alle diese Marker-Ubergange miissen ihre jeweiligen Auslésungsschwellenwerte
tiberschreiten, bevor ihre abhangigen Ubergénge ausgeldst werden.

RT-Uberlappung

Wenn ein abhangiger Ubergang zu dicht am Start- oder Endrand des Erfassungsfensters des
Markerubergangs eluiert, dann kann eine Retentionszeit-Verschiebung dazu fuhren, dass
sich dieser abhangige Ubergang Uber das Fenster hinaus verschiebt. In diesem Fall werden
die Daten nicht erfasst. Verwenden Sie die Retentionszeit (RT) Uberlappungs-Funktion, um
dieses Problem zu vermeiden.

Beispiel: Compound 4

Die Retentionszeit fir einen abhangigen Ubergang, Compound 4, gibt an, dass dieser

nach dem Marker-Ubergang Compound A und vor dem Marker-Ubergang Compound B
eluiert. Da dieser dicht am Ende des Erfassungsfensters fur Compound A eluiert, kann eine
Verschiebung in das Erfassungsfenster fir Compound B auftreten. Wenn Compound B den
Ausldsungsschwellenwert erreicht, dann stoppt die Uberwachung fiir abhangige Ubergéange
von Compound A, einschlieRlich Compound 4. Wenn Compound 4 erst eluiert, nachdem
Compound B den Auslésungsschwellenwert erreicht hat, dann findet keine Erfassung statt.
Siehe die Abbildung: Abbildung A-5.

Beispiel: Compound 5

Die Retentionszeit fir einen abhangigen Ubergang, Compound 5, gibt an, dass dieser nach
dem Marker-Ubergang Compound B eluiert und somit durch Compound B ausgeldst wird.
Wenn Compound 5 in das Erfassungsfenster des friiheren Marker-Ubergangs, Compound
A, verschoben wird, dann findet weder eine Auslésung noch eine Erfassung statt. Siehe die
Abbildung: Abbildung A-5.

Beispiel: RT-Uberlappung

Um sicherzustellen, dass diese angrenzenden abhangigen Ubergange ausgeldst werden,
verwenden Sie die Option RT overlap . Mithilfe dieser Option kann der Benutzer

ein Toleranzfenster um jeden Marker-Ubergang festlegen. Alle abhangigen Ubergénge
im Retentionszeit-Uberlappungsfenster werden durch einen der (iberlappenden Marker-
Ubergénge ausgeldst.

In diesem Beispiel wird RT overlap auf 0,2 Minuten festgelegt. Dadurch wird Compound
4 durch Compound B ausgeldst, wenn eine Verschiebung aus dem Erfassungsfenster von
Compound A stattfindet. Ebenso wird Compound 5 durch Compound B oder Compound A
ausgelodst.

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme
231/273



Theoretische Grundlagen der Handhabung — Software

Abbildung A-5: RT-Uberlappung
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Ausgeldst durch

Die Spalte Triggered by zeigt die Verbindungs-ID des Marker-Ubergangs, der jedem
abhangigen Ubergang zugewiesen wird. Marker-Ubergadnge werden automatisch basierend
auf der Benutzereingabe zugewiesen, einschliellich Auswahl des Ausldsers, relative
Retentionszeiten, Angabe der Elutionsreihenfolge und RT-Uberlappung.

Tabelle A-1: Spalte Triggered by

Syntax Beschreibung
[ Start des Zeigt den ersten Marker-Ubergang oder Ubergang, der vor der
Durchlaufs ] Retentionszeit des ersten Marker-Ubergangs eluiert.

[l Zeigt einen Ubergang, der durch seinen eigenen benutzerdefinierten
Marker-Ubergang oder dem in Fenster RT overlap definierten
angrenzenden Marker-Ubergang ausgeldst werden kann.

&& Zeigt an, wenn ein Ubergang durch mehrere Marker-Ubergénge
ausgeldst wird, die zur selben Group ID mit derselben Retentionszeit
gehoren.

() Zeigt die Gruppe fiir mehrere Marker-Ubergénge mit derselben

Retentionszeit, die zur selben Group ID gehdren.

Gruppenmodus

Im Gruppenmodus werden abhangige Ubergange den Marker-Ubergéngen durch die Super
Gruppe zugewiesen. Jede Super Gruppe verfiigt (iber mindestens einen Marker-Ubergang
und mehrere abhangige Ubergange, die durch diese Marker-Ubergénge ausgeldst werden.
Die Marker-Ubergange miissen die ersten eluierenden Ubergange in der Super Gruppe sein.
Wenn einer Super Gruppe mehrere Marker-Ubergange zugewiesen werden, dann miissen
alle Marker-Ubergange den Auslésungsschwellenwert erreichen, bevor die abhangigen
Ubergénge ausgeldst werden.

Die Gruppierung der Marker-Ubergange und abhangigen Ubergange in Super Gruppen
basiert auf einer vordefinierten analytischen Beziehung, wodurch diese Verbindungen logisch
miteinander verbunden werden, z. B. Vorlaufer oder Metabolit, Strukturisomere und Protein-
oder Peptid- Bestatigung.
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Die Eingabe von Retentionszeiten ist sowohl fur die Marker- als auch fur die abhangigen
Ubergange optional. Ubergange ohne Retentionszeit werden ab dem Zeitpunkt gescannt,
wenn ihr Marker-Ubergang den Intensitatsschwellenwert erreicht, bis zum Ende des
Durchlaufs. Ubergéange mit einer festgelegten Retentionszeit werden wahrend ihres
Retentionszeitfensters gescannt, wie im Scheduled MRM (sMRM) Algorithmus.

Wahrend des untersuchenden Auswahlprifverfahrens sind Retentionszeiten moglicherweise
nicht fir alle Analyten bekannt, vor allem, wenn nur vermutet wird, dass diese in bestimmten
Proben vorhanden sind. Der Gruppenmodus kombiniert die Retentionszeitfenster-Planung
des sMRM Algorithmus und die Supergruppen-basierte Auslésung, sodass der Benutzer
gleichzeitig Liste der typischen Zielanalyten quantifizieren und ggf. nach zusatzlichen
Verbindungen mit unbekannten Retentionszeiten in derselben Injektion suchen kann. Zudem
werden Ubergénge, die keiner Supergruppe zugewiesen sind, mit dem sMRM Algorithmus
erfasst.
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Abbildung A-6: Gruppenmodus
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Element Beschreibung
1 Frih eluierender Marker, der einen Auslésungsschwellenwert Ubersteigt.
2 Abhangige Verbindungen, die mit der Markerverbindung Compound A

basierend auf analytischem Interesse gruppiert werden.

3 MRM-Ubergange von Markern (Compound B und Compound C), die ihre
Auslosungsschwellenwerte nicht Gberstiegen haben. Diese abhangigen
Ubergénge werden nicht erfasst.
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Abbildung A-7: Methodeniiberblick (positive und negative Polaritat)
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Method Overview
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Compound C
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Compound B
Compound A
Time (min)
Element Beschreibung
1 Abhangige Elemente von Compound A mit festgelegten
Retentionszeiten.
2 Abhangige Elemente von Compound A mit einer Retentionszeit von Null
(0).
3 Abhangige Elemente von Compound B mit einer Retentionszeit von Null
(0).
4 Abhangige Elemente von Compound C mit einer Retentionszeit von Null
(0).

Ausgelost durch

Die Spalte Triggered by zeigt die Verbindungs-ID des Marker-Ubergangs, der jedem
abhangigen Ubergang zugewiesen wird. Marker-Ubergange werden automatisch basierend

auf der Benutzereingabe zugewiesen, einschlielllich Auswahl des Ausldsers und Zuweisung

der Super Gruppe.

Softwarehandbuch
RUO-IDV-05-9804-DE-F

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und

QTRAP Systeme
235/273



Theoretische Grundlagen der Handhabung — Software

Tabelle A-2: Spalte Triggered by

Syntax Beschreibung
[ Start des Zeigt den Marker-Ubergang, der zu einer Super Group ID mit einer
Durchlaufs ] Retentionszeit von Null (0) gehort.

[l Zeigt einen Ubergang, der durch mehrere Marker-Ubergénge mit einer
unterschiedlichen Group ID aber derselben Super Group ID ausgeldst
werden kann.

&& Zeigt an, wenn ein Ubergang durch mehrere Marker-Ubergéange mit
derselben Group ID, Retentionszeit und Super Group ID ausgeldst
wird.

() Zeigt die Gruppe fiir mehrere Marker-Ubergénge mit derselben

Retentionszeit, die zur selben Group ID gehdren.

Geplante lonisation

Mithilfe der Funktion ,Scheduled lonization® kann die Ausfallzeit des Massenspekirometers
reduziert werden, indem das Risiko einer Kontamination verringert wird. Wenn diese
Funktion aktiviert ist, kann der Benutzer den Zeitraum festlegen, in dem die Spray voltage
oder der Nebulizer current (je nach verwendeter Sonde), auf den in der Methode definierten
Wert festgelegt wird.

Um diese Funktion zu verwenden, muss zunachst die Dauer bestimmt werden, wahrend der
die relevanten Peaks eluieren, indem Daten ohne dieser Funktion erfasst werden.

Nachdem der erforderliche Zeitraum bestimmt wurde, aktivieren Sie die Funktion und legen
dann eine entsprechende Start time und Stop time fest.

Beispiel: Bei einer Methode mit deiner Dauer von 5 Minuten, wenn die relevanten Peaks
zischen 1,6 Minuten und 3,4 Minuten eluieren, kann eine Start time von 1,5 Minuten und
eine Stop time von 3,5 Minuten verwendet werden.

Entscheidungsregeln

Wahrend eine Charge im Arbeitsbereich ,Queue” verarbeitet wird, kann die Software
ausgewahlte KorrekturmalRnahmen als Reaktion auf bestimmte Analyseergebnisse
durchfuhren. Wenn beispielsweise eine Probe die in der Verarbeitungsmethode definierten
Akzeptanzkriterien nicht erflllt (Analyseergebnis), kann die Software angewiesen werden,
die Probe erneut zu injizieren (KorrekturmafRnahme).

Diese Funktion wird mit Entscheidungsregeln implementiert. Eine Entscheidungsregel
umfasst zwei Hauptteile:

» Eine Markierungsregel, die das Analyseergebnis definiert
Markierungsregeln werden in Verarbeitungsmethoden definiert.

» Eine Korrekturmalinahme, die angewandt wird, wenn die Verarbeitungsergebnisse die
Kriterien fur das Analyseergebnis nicht erfullen.
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Folgende Korrekturmal3inahmen sind vorhanden:

* Anhalten der Warteschlange
» Abbruch der Charge
* Injizieren einer anderen Probe

* Erneute Injektion der gekennzeichneten Probe

Beim Erstellen einer Charge kann der Benutzer die Entscheidungsregeln fur die Charge
aktivieren und anschlieRend die zu verwendenden Entscheidungsregeln auswahlen.

Dynamic Background Subtraction-Algorithmus

Der Dynamic Background Subtraction-Algorithmus verbessert die Detektion von Vorlaufer-
lonen in einem IDA-Experiment (Information Dependent Acquisition). Wenn der Algorithmus
aktiviert wird, verwendet IDA zur Auswahl des relevanten Vorlaufer-lons fur eine MS/MS-
Analyse ein Spektrum, dessen Hintergrund subtrahiert wurde, anstatt den Vorlaufer direkt
aus dem Ubersichtsspektrum zu wahlen. Da dieser Prozess wahrend einer LC-Analyse
stattfindet, ermdéglicht der Algorithmus den Nachweis von Spezies, wenn deren Signal an
Intensitat zunimmt. Daher konzentriert sich dieser Algorithmus auf die Detektion und Analyse
von Vorlaufer-lonen im ansteigenden Abschnitt bis hin zur Spitze eines LC-Peaks oder leicht
dariber hinaus.

Quantitative Analysen

Quantitative Analysen werden verwendet, um die Konzentration einer bestimmten Substanz
in einer Probe zu finden. Wird eine unbekannte Probe analysiert und mit Standardproben,

d. h. Proben, die die gleiche Substanz mit einer bekannten Konzentration enthalten,
verglichen, kann die Software die Konzentration der unbekannten Probe berechnen. Der
Prozess umfasst das Erstellen einer Kalibrierkurve unter Verwendung der Signalantwort oder
des Verhaltnisses der Antwort der Standards und der darauf folgenden Berechnung der
Konzentrationen der unbekannten Proben. Die berechneten Konzentrationen aller Proben
werden zur Results Table hinzugeflgt.

Die quantitative Analyse wird am haufigsten mithilfe eines MRM-Scans (MRM - Multiple
Reaction Monitoring - Uberwachung mehrfacher Reaktionen) durchgefiihrt. In einem MRM-
Scan werden ein Vorlaufer-lon und ein charakteristisches Produkt-lon verwendet, um einen
MRM-Ubergang zu definieren, der in hohem MaRe spezifisch fiir den Analyten ist. Der
MRM-Ubergang liefert zusammen mit der Retentionszeit, die mit dem Analyten wahrend der
Flissigkeitschromatographie assoziiert ist, die fir die Quantifizierung erforderliche Spezifitat.

Die Quantifizierung wird erreicht durch die Verwendung von validierten MRM-LC-
MS/MS-Erfassungsmethoden, die Erfassung von Kalibrierstandardkurven und die
nachfolgende Integration der mit den betrachteten Verbindungen assoziierten Peaks. Die
Kalibrierkurvenbeziehung zwischen Signalantwort und Konzentration wird verwendet, um die
Menge eines bestimmten Analyten in einer unbekannten Probe zu bestimmen.
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Standardzugabe

Die Standardzugabe kann verwendet werden, um die Konzentration einer Verbindung
in einer Probe zu bestimmen, in der ein bekannter Matrix-Effekt die Verwendung einer
herkdbmmlichen Kalibrierkurve verhindert.

Mit dieser Funktion kann der Benutzer Berechnungen der Standardzugabe direkt

in der Software ausfuhren. Wenn die Funktion fur die Standardzugabe im
Quantifizierungsarbeitsablauf aktiviert ist, wird die Berechnung der Standardzugabe wahrend
der Integration ausgefiihrt und die Ergebnisse werden in der Ergebnistabelle angezeigt.

Wenn diese Funktion aktiviert ist, sind diese Regressionsparameter deaktiviert:

* Regression Type
* Weighting Type

« Automatic Outlier Removal

Aktivieren der Funktion ,,Standard Addition“

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich ,Analytics®.

2. Klicken Sie auf Process Method > New.

Tipp! Zum Bearbeiten einer vorhandenen Verarbeitungsmethode klicken Sie auf
Process Method > Edit embedded method und folgen Sie den anschlieRenden
Schritten.

3. Rufen Sie die Seite ,Workflow" auf und wahlen Sie mindestens einen Arbeitsablauf und
die Referenzproben aus.

4. Rufen Sie die Seite ,Components” auf und bestimmen Sie die
Komponentenbezeichnungen, Massen, internen Standards, Gruppen usw.

Tipp! Wenn die Gruppe in der Tabelle ,Components® definiert ist, kbnnen Sie die lonen
in der Gruppe summieren, selbst wenn das Vorlaufer-lon und der experimentelle Index
fir die Ubergange unterschiedlich sind. Die summierten lonen werden nicht in der
Tabelle angezeigt. Sie werden jedoch auf der Seite ,Integration” und in der ,Results
Table“ als <group name>_Sum angezeigt. Diese Funktion ist fur die Quantifizierung von
Proteinen und Peptiden hilfreich.

Tipp! Wenn die Retetentionszeit der Komponenten nicht bekannt ist, setzen Sie den
Retention Time Mode flir eine Masse oder chemische Formel auf Find n peaks, wobei
n gleich 1, 2, 5, 10 oder Alle ist. Die Software identifiziert die festgelegte Anzahl an
Merkmalen mit der groten Peak-Flache, weist die entsprechende Retentionszeit zu und
fuhrt dann einen Arbeitsablauf mit gezielter Peak-Verarbeitung durch. Nach Abschluss
der Verarbeitung kann die eingebettete Methode fur die ,Results Table“ als normale
zielgerichtete Methode gespeichert werden.

5. Rufen Sie die Seite ,Integration” auf und wahlen Sie dann die Integrationsparameter fur
jede Komponente.
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6. Klicken Sie auf Options > Quantitate by standard addition.
Diese Funktion hat spezifische Anforderungen fir die folgenden Chargen-Felder:

« Sample ID: Alle Proben, die zu derselben Standardzugabe-Gruppe gehdren, missen
dieselbe Proben-ID besitzen.

+ Sample Type: Alle Proben, die mittels Standardzugabe quantifiziert werden missen,
mussen den Probentyp Standard besitzen.

* Actual Concentration: Dieses Feld muss die bekannte Konzentration des Standards
enthalten, die jeder Probe in der Standardzugabe-Gruppe hinzugefligt wurde. Zum
Beispiel betragt der Wert flir Proben ohne hinzugefligten Standard 0. Die Daten aus
dieser Spalte werden als X-Achse auf der Kalibrierungskurve dargestellt.

Wenn diese Funktion aktiviert ist, enthalt die ,Results Table” ein neues Feld Standard
Addition Accuracy, das die Standard Addition Calculated Concentration fir eine
Probe mit der Standard Addition Actual Concentration vergleicht.

Eine dynamische Ansicht der Kalibrierungskurve fir eine bestimmte Probe wird in der
Kalibrierungskurve angezeigt.

Massenwiederherstellung

Bei gréfieren Molekilen wird eine Ladungszustandverteilung typischerweise in einem
Voll-Scan-MS-Spektrum beobachtet. Die Funktion fir die Massenwiederherstellung erlaubt
es dem Benutzer, die Spektrum-Dekonvolution direkt in der Software durchzuflihren

und dann die Quantifizierung basierend auf den dekonvolierten oder nicht geladenen
Massen-Peaks durchzuflihren. Wenn die Funktion fur die Massenwiederherstellung im
Quantifizierungsarbeitsablauf aktiviert ist, werden Peak-Ermittlung, Spektrum-Dekonvolution,
Massen-Peak-Ermittlung und Integration wahrend der Verarbeitung ausgefuhrt und die
Ergebnisse werden in der ,Results Table* angezeigt.

Aktivieren der Funktion fur die Massenwiederherstellung

Hinweis: Die Massenwiederherstellung wird nur im Quantifizierungsarbeitsablauf unterstutzt.

Hinweis: Die Massenwiederherstellung wird nur fir die Integrationsalgorithmen ,MQ4“ und
~oummierung“ unterstutzt.

Hinweis: Wenn die Massenwiederherstellung aktiviert ist, dann ist Options > Sum Multiple
lon deaktiviert.

1. Offnen Sie den Arbeitsbereich Analytics.

2. Kilicken Sie auf Process Method > New.

Tipp! Zum Bearbeiten einer vorhandenen Verarbeitungsmethode klicken Sie auf
Process Method > Edit embedded method und folgen Sie den anschlielenden
Schritten.
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3. Rufen Sie die Seite Workflow auf und wahlen Sie dann den Quantitation-Arbeitsablauf
und die Referenzproben aus.

4. Rufen Sie die Seite Components auf.
Klicken Sie auf Options > Mass Reconstruction.

6. Fugen Sie die Komponenten hinzu, indem Sie Informationen in die erforderlichen Felder
eingeben.

Hinweis: Das Feld Expected MW ist optional.

7. Klicken Sie auf Integration zum Anzeigen der Integrationsseite, zum
Uberprifen des XIC-Chromatographen, des durchschnittlichen Spektrums und des
Rekonstruktionsspektrums und zum Auswahlen der Zielmasse.

8. Speichern Sie die Methode.

Wenn diese Funktion aktiviert ist, dann enthalt die ,Results Table“ die folgenden Spalten:
Expected MW, MW, MW Delta (Da), MW Delta (ppm), IS Expected MW, IS MW, IS
MW Delta (Da) und IS MW Delta (ppm).

Qualitative Analyse

Die qualitative Analyse fuhrt zur Identifizierung einer gesuchten oder unbekannten
Verbindung. Bei der Massenspektrometrie werden zur Bestimmung der vorliegenden
Verbindung die Funktionen Massengenauigkeit, Retentionszeit, Isotopenmuster,
Bibliothekssuche und Formelsuche herangezogen. Durch die Zusammenfassung all dieser
Funktionen kann die Sicherheit der Identifizierung von gesuchten oder nicht gesuchten
Verbindungen in unbekannten Proben erhoht werden.

Retentionszeit

Die meisten Massenspektrometer sind mit einem bestimmten Chromatographieverfahren
gekoppelt. Die fur eine Verbindung bendtigte Retentionszeit wird durch Injektion eines
bekannten Standards der Verbindung bestimmt. Mithilfe der Retentionszeit kdnnen
Zielverbindungen in einer Probe identifiziert werden. Es sei vorausgesetzt, dass sich in einer
unbekannten Probe die vermutete Verbindung befindet. Dann ist es umso wahrscheinlicher,
dass die unbekannte Verbindung identifiziert werden kann, je genauer die Retentionszeit mit
der Retentionszeit des Standards Ubereinstimmt. Retentionszeiten kdnnen sich andern und
mussen unter Verwendung eines bekannten Standards regelmaiig bestatigt werden.

Isotopenmuster

Das mithilfe eines Massenspektrometers gewonnene Voll-Scan-Massenspektrum einer
Verbindung weist ein individuelles Isotopenmuster auf, das auf deren Summenformel basiert.

Fir Informationen zum Isotopenmuster fur Morphin, siehe folgende Abbildung.
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Abbildung A-8: Isotopenmuster (Morphin)
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Dieses Isotopenmuster von Imazalil setzt sich aus den Isotopen der Elemente mit
unterschiedlichen Massen zusammen. Das Isotopenmuster wird theoretisch berechnet und
dann mit den Daten verglichen, die von der unbekannten Verbindung erfasst wurden.

Je héher die Ubereinstimmung zwischen dem theoretischen und dem tatsachlichen
Isotopenmuster ist, desto wahrscheinlicher ist es, dass die Verbindung identifiziert wurde.

Bibliothekssuche

Der Vergleich erfasster MS/MS-Spektren von unbekannten Proben mit einer Datenbank
von Verbindungen mit Referenzspekiren ist eines der starksten Werkzeuge der qualitativen
Analyse. Bibliothekssuchalgorithmen vergleichen die unbekannten Spektren der Probe

mit den bekannten Verbindungen und Spektren in der Datenbank auf mégliche
Ubereinstimmungen. Je héher die Ubereinstimmung und je héher der zuriickgemeldete
Score, desto wahrscheinlicher ist es, dass die Verbindung identifiziert wurde.

Reinheit, Fit und Reverse-Fit werden wie folgt berechnet:

» Falls fur eine bestimmte Masse sowohl im (reduzierten) Bibliotheksspektrum als auch
im (reduzierten) unbekannten Spektrum ein Peak vorliegt, dessen Intensitatsverhaltnis
innerhalb der vom Benutzer festgelegten Grenzwerte liegt, wird die Intensitat des Peaks
im Bibliotheksspektrum mit der des unbekannten Spektrums gleichgesetzt.

» Die Reinheit wird wie folgt berechnet:

100,0 (ULgesarm)2 / (Ugesamt*Lgesamt) Wobei Folgendes gilt:

gesamt Z U
gesamt Z I—
UL gesamt — Z U

Die Summenwerte beinhalten alle Massen, bei denen die Intensitaten U , und L,
die Quadratwurzeln der massegewichteten Werte sind — im reduzierten Spektrum, im

Softwarehandbuch SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und
RUO-IDV-05-9804-DE-F QTRAP Systeme
241/273



Theoretische Grundlagen der Handhabung — Software

unbekannten Spektrum und im Bibliotheksspektrum. Die Reinheit liegt stets im Bereich
0 bis 100. Sie ist ein MaB der Ahnlichkeit zwischen dem Bibliotheksspektrum und dem
unbekannten Spektrum.

» Der Fit wird auf die gleiche Weise wie die Reinheit berechnet, aulRer dass in die
Summenwerte nur Massen einbezogen werden, die im Bibliotheksspektrum auftreten.
Diese Berechnung hat keine Auswirkungen auf Lgesamt 0der ULgesamt Weil aus diesen
Summen keine Summanden entfernt werden. Der Fit gibt an, wie weitgehend das
Bibliotheksspektrum in dem unbekannten Spektrum enthalten ist. Ein hoher Fit und eine
niedrige Reinheit weisen darauf hin, dass das unbekannte Spektrum vermutlich unrein ist,
jedoch die Bibliotheksverbindung enthalt.

* Der Reverse-Fit wird ebenfalls auf die gleiche Weise wie die Reinheit berechnet, auller
dass in die Summenwerte nur Massen einbezogen werden, die im unbekannten Spektrum
auftreten. Der Reverse-Fit gibt an, wie weitgehend das unbekannte Spektrum in dem
Bibliotheksspektrum enthalten ist.

Formelsuche

Unter Verwendung einer Massenzahl versucht der Formelsuche-Algorithmus, die chemische
Formel der Verbindung vorherzusagen. Die Berechnung basiert auf den mithilfe eines
Massenspektrometers gewonnenen MS- und MS/MS-Spektren. Ein hoher Formelsuche-
Score bedeutet nicht zwangslaufig, dass die Verbindung in der Probe tatsachlich der durch
den Formelsuche-Algorithmus ermittelten Verbindung entspricht. Es sind namlich haufig
mehrere Formeln mdglich, die sich nur um einen Massenfehler unterscheiden. Daher muss
bei der Ermittlung einer Verbindung durch die Formelsuche sehr sorgfaltig vorgegangen
werden und es missen weitere Bestatigungsuntersuchungen vorgenommen werden.

Hinweis: Es wird nicht empfohlen, eine Formelsuche mit dem nominellen System
durchzufihren.

Der Formelsuche-Algorithmus nutzt die Ampelanzeigeeinstellungen fir Massengenauigkeit.
Ein roter ppm-Fehler ergibt ein Ergebnis von 0 und eine perfekte Ubereinstimmung ergibt ein
Ergebnis von 100.

Das MS-Spektrum tragt 67 % zum endgultigen Formelsuche-Score bei und das MS/MS-
Spektrum tragt 33 % bei. Deshalb stellt die Fahigkeit der Formel, die MS-Masse
vorherzusagen, den wesentlichen Einflussfaktor auf das Ergebnis dar. Die Ubereinstimmung
der MS/MS-Fragmente hat jedoch auch Einfluss auf das Ergebnis.

Mithilfe des Isotopenmusters wird die Liste mit den gefundenen Formeln generiert, das
endgultige Ergebnis wird damit jedoch nicht generiert. Deshalb wird eine Formel mit dem
falschen Isotopenmuster wahrscheinlich nicht in die Liste aufgenommen.

Anhand der Genauigkeit der Vorlaufer-Masse, des Isotopenmusters und der MS/MS-
Fragmentierung wird eine Liste moglicher Formeln ermittelt. Die vorgeschlagenen
Formeln werden anhand der Genauigkeit der Vorlaufer-Masse und der mittleren MS/MS-
Massengenauigkeit der Ubereinstimmenden Fragmente mit einem Score bewertet.
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Integration

Bei der quantitativen und qualitativen Analyse bezieht sich Integration auf die Generierung
chromatographischer Peak-Flachen oder Peak-Hohen fir die relevanten Verbindungen. Eine
Verarbeitungsmethode enthalt alle erforderlichen Informationen fir die Verarbeitung der
Daten.

Die Zusammenstellung quantitativer oder qualitativer Informationen flir einen gegebenen
Probensatz wird als ,Results Table“ bezeichnet. Siehe Ergebnistabellen.

Die Software verfugt Uber drei Integrationsalgorithmen, die verwendet werden kénnen:

+ MQ4: Wahlt als reprasentative Probe des analytischen Durchlaufs standardmafig eine
Standard- oder Qualitatskontrollprobe mit niedriger Konzentration (aber nicht mit der
niedrigsten Konzentration) aus.

» AutoPeak: Wahlt als reprasentative Probe des analytischen Durchlaufs standardmafig
eine Standard- oder Qualitatskontrollprobe mit hoher Konzentration (aber nicht gesattigt)
aus.

* Summierung: Fuhrt keine normale Peak-Suche durch, geht aber davon aus, dass ein
Peak nahe der erwarteten Retentionszeit vorliegt.

Es besteht auch die Méglichkeit, vom Algorithmus ausgelassene Peaks manuell zu
integrieren.

Parameter des AutoPeak-Integrationsalgorithmus

Die folgenden Parameter werden verwendet, um den gewtlinschten Peak zu ermitteln und
anzugeben.

Eine vollstandige Liste der verfugbaren Parameter finden Sie im Hilfesystem.

+ Local peak baseline: Die Software bewertet Anderungen an der Basislinie lokal um den
Peak herum, im Gegensatz zur Berechnung der Basislinie in Zusammenhang mit dem
gesamten Chromatogramm.

» Linear peak baseline: Die Software platziert eine Linie zwischen Punkten am Anfang und
am Ende dieser spezifischen Gruppe von Peaks, im Gegensatz zur Mdglichkeit, eine nicht
lineare Basislinie unterhalb des Peaks zu platzieren.

Saturation correction: Wenn der Algorithmus erkennt, dass ein Peak gesattigt ist,
verwendet er das Modell, um vorherzusagen, wie der Peak aussehen wirde, wenn der
Detektor nicht gesattigt ware. Dadurch reicht das Profil Uber den hdchsten Punkt des Peaks
hinaus, bis die Reaktion angenahert wird, die erhalten worden ware. Das kann den linearen
dynamischen Bereich der Kalibrierkurven erweitern. Diese Option ist nur verfugbar, wenn
die allgemeinen Standardwerte des Algorithmus festgelegt werden, jedoch nicht bei der
Erstellung der Verarbeitungsmethode oder der Bewertung einzelner Peaks, da es nicht
sinnvoll ist, diese Einstellung nur fur einige Peaks zu verwenden.
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Minimum Signal/Noise

Wenn das minimale Signal-zu-Rausch-Verhaltnis auf 7 eingestellt ist (wie im linken
Diagramm in der folgenden Abbildung dargestellt), wird der Peak nicht angegeben. Ist das
minimale Signal-zu-Rausch-Verhaltnis auf 2 eingestellt (wie im rechten Diagramm gezeigt),
wird der Peak angegeben. Dieser Parameter hat keine Auswirkungen auf die Integration.

Abbildung A-9: S/N-Schwellenwert
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Confidence Threshold (Konfidenz-Schwellenwert)

Dieser Parameter dient dazu, potenzielle falsch-positive Peaks zu filtern. Der Standardwert
betragt 50 %, was normalerweise angemessen ist. Allerdings sollte der Benutzer bei stark
verrauschten Daten oder bei Daten, deren Peak-Breite von Probe zu Probe stark variiert,
eventuell einen groReren Wert verwenden.

Die folgenden beiden Abbildungen zeigen, wie der Parameter Confidence Threshold die
Anzahl der ermittelten Peaks beeinflusst. Ist der Parameter Confidence Threshold auf 50 %
gesetzt, wird der Peak mit der kleinen ,Schulter” als einziger Peak identifiziert. Sinkt der Wert
des Parameters Confidence Threshold unter 16 %, findet der SignalFinder-Algorithmus
zwei Peaks. Ziehen Sie die Maus Uber die Peak-Bereiche, um die zwei Peaks zu betrachten.

Um zu bestimmen, welche weiteren Peaks potenziell in diesem einen Peak vorliegen, und
falls der korrekte Confidence Threshold unbekannt ist, driicken Sie auf Ctrl und ziehen
Sie die Maus Uber den Peak-Bereich von Interesse. Dadurch senkt sich der Confidence
Threshold automatisch und bringt den zweiten Peak von Interesse zum Vorschein, der mit
einem Confidence Threshold von 50 % nicht auszumachen war.

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F

244/273



Theoretische Grundlagen der Handhabung — Software

Abbildung A-10: 50 % Konfidenz
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Bei 16 % Konfidenz werden zwei Peaks ermittelt. Ziehen Sie die Maus Uber die Peak-Flache,
um die zwei Peaks zu identifizieren.

Abbildung A-11: 16 % Konfidenz
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Abbildung A-12: Parameter Confidence Threshold (Konfidenz-Schwellenwert)
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Lokale im Vergleich zu globalen Peak-Basislinien

Die Peak-Basislinie kann lokal oder global sein. Falls die lokale Option ausgewahlt wird,
bewertet die Quantifizierungssoftware die Anderungen an der Basislinie lokal. Bei der
globalen Option wird das gesamte Chromatogramm als Basislinie verwendet.
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Fur ein Beispiel, in dem gezeigt wird, wann die lokale Basislinie verwendet werden
sollte, siehe folgende Abbildung. Das linke Diagramm zeigt ein Chromatogramm, das
mit der lokalen Basislinie korrekt integriert wurde. Das rechte Diagramm zeigt dasselbe
Chromatogramm, das mithilfe der globalen Basislinie nicht korrekt integriert wurde.

Abbildung A-13: Globale Basislinie verwenden
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Lineare im Vergleich zu nicht linearen Peak-Basislinien

Die Peak-Basislinie kann als linear oder nicht linear festgelegt werden. Bei der nicht linearen
Option wird die Basislinie unter jedem Peak geschatzt. Bei der linearen Option wird eine
Linie zwischen den Punkten am Anfang und am Ende dieser spezifischen Gruppe von Peaks
platziert. Beispiele fur lineare und nicht lineare Basislinien fir gleichzeitig eluierende Peaks
finden Sie unter Abbildung A-14 und Abbildung A-15. Die Elemente 1 bis 4 sind konvolvierte
Peaks. Element 5 zeigt die mit den verschiedenen Optionen abgeleitete Basislinie.

Bei mehreren Peaks wird eine nicht lineare Basislinie empfohlen. Bei einem einzelnen Peak
ist der Unterschied zwischen linear und nicht linear unerheblich.
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Abbildung A-14: Beispiel fiir eine lineare Basislinie
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Abbildung A-15: Beispiel fiir eine nicht lineare Basislinie
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Parameter des MQ4-Integrationsalgorithmus

Die folgenden Parameter werden verwendet, um den gewlnschten Peak zu ermitteln und
anzugeben. Eine vollstandige Liste der verfugbaren Parameter finden Sie im Hilfesystem.

Prozentsatz des Rauschens

Dieser Parameter wird verwendet, um den Rauschpegel in den Chromatogrammen zu
schatzen. Beim angegebenen Prozentsatz der Datenpunkte mit der niedrigsten Intensitat
wird davon ausgegangen, dass es sich bei diesen um Rauschen handelt.

Typische Werte liegen zwischen 20 % und 60 %. Falls kleine Peaks aufgrund des
Vorhandenseins groRerer Peaks nicht ausgemacht werden kdénnen, sollte der Prozentsatz
des Rauschens verringert werden. Die folgende Abbildung zeigt ein Beispiel fur einen kleinen
Peak bei Vorhandensein eines extrem grofen Peaks. Dieser Peak kann nicht ausgemacht
werden, wenn der Prozentsatz des Rauschens auf 90 % eingestellt ist. Er ist jedoch
erkennbar, wenn der Prozentsatz des Rauschens auf 40 % eingestellt ist.
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Abbildung A-16

: Peak von Interesse

In der folgenden Abbildung ist im linken Diagramm der Prozentsatz des Rauschens auf 40 %
eingestellt. Das rechte Diagramm ist auf 90 % eingestellt.

Abbildung A-17
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Baseline Subtract Window

Nach der Glattung, jedoch vor der weiteren Verarbeitung werden Chromatogramme von

der Basislinie abgezogen, um Datenhdécker zu entfernen. Fur jeden Datenpunkt wird die
Basislinie mithilfe der Datenpunkte sowohl der linken als auch der rechten Seite des
derzeitigen Punktes mit minimaler Intensitat (innerhalb des Subtraktionsfensters) berechnet.

Der genaue Wert dieses Parameters ist nicht wichtig, da er mindestens auf ein Mehrfaches
der erwarteten Peak-Breite festgelegt wird.

In der folgenden Abbildung wird im linken Diagramm das auf 0,1 Minuten eingestellte
Basislinien-Subtraktionsfenster und im rechten Diagramm das auf 1 Minute eingestellte
Basislinien-Subtraktionsfenster angezeigt.
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Abbildung A-18: Fenster ,,Baseline Subtraction*
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Dieser Parameter steuert, ob ein potenziell verrauschter Peak als einzelner Peak oder als
zwei oder mehr separate Peaks erfasst wird. Wenn die ,Senke® zwischen zwei potenziellen
Peaks geringer als der angegebene Wert ist, wird ein einzelner Peak ermittelt. Andernfalls
sind es zwei.

Wenn ein hoher Wert flr diesen Parameter eingestellt wird, werden verrauschte Peaks nicht
geteilt und als zwei separate Peaks erfasst. Es muss jedoch ein niedrigerer Wert eingestellt
werden, wenn zwei eluierende (lberlappende) zu unterscheidende Peaks vorhanden sind.

Das linke Diagramm der folgenden Abbildung zeigt eine Peak-Teilung mit zwei Punkten. Das
rechte Diagramm zeigt eine Peak-Teilung mit drei Punkten.

Abbildung A-19: Peakteilung
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Regression

Die Flache oder Hohe der Analyten-Peaks wird in Abhangigkeit von den bekannten
Konzentrationen in der Kalibrierkurve und der metrischen Kurve dargestellt. Danach wird
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eine Gerade zu diesen zwei Punkten gezeichnet. Mit dieser Regressionsgeraden wird die
Konzentration der unbekannten Proben berechnet.

Regressionsgleichungen

Dieser Abschnitt beschreibt die Gleichungen, die zur Berechnung der Regressionskurven
verwendet werden. In den folgenden Gleichungen stellt x die Analytenkonzentration flr
Standardproben und y die entsprechende Peak-Flache oder -HOhe dar. Die genauen
Variablen fiir die Regression hangen davon ab, ob der interne Standard verwendet wird
oder ob die Peak-Flache oder -Hohe wie in der folgenden Tabelle gezeigt verwendet wird.

Tabelle A-3: Regressionsvariablen

Interner Flache X y
Standard verwendet?
verwendet?
Ja No C,/Cit/ DF H, / Hist
No Ja C./ DF Aa
No No C,/ DF Ha

wobei Folgendes gilt:

+ C, = Ist-Konzentration des Analyten

* Cist = Konzentration des internen Standards

» DF = Verdiinnungsfaktor

* A, = Peak-Flache des Analyten

* At = Peak-Flache des internen Standards

* H, = Peak-Hbhe des Analyten

* Hist = Peak-Hbhe des internen Standards

Gewichtungsarten

Die folgende Tabelle zeigt, wie der Gewichtungsfaktor (w) flir jede der sieben
Gewichtungsarten berechnet wird.

Tabelle A-4: Gewichtungsarten

Weighting Type | Gewicht (w)

Keine immer 1,0

1/x Wenn |x| < 10-%, dann w = 10°, andernfalls w = 1/|x].

1/x2 Wenn |x| < 10-%, dann w = 1019, andernfalls w = 1/x2.

11y Wenn |y| < 10-8, dann w = 108, andernfalls w = 1/]y.
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Tabelle A-4: Gewichtungsarten (Fortsetzung)

Weighting Type

Gewicht (w)

1/y2

Wenn |y| < 108, dann w = 10'6, andernfalls w = 1/y2.

In (x) Wenn x < 0, dann wird ein Fehler generiert. Wenn x < 1075, dann w = In
10°. Andernfalls w = [In x)|.
In (y) Wenn y < 0, dann wird ein Fehler generiert. Wenn y < 10°, dann w = In

108. Andernfalls w = |In y)|.

Korrelationskoeffizient

In den Regressionsgleichungen werden x, y und w wie zuvor definiert angenommen.
Alle Summen werden Uber alle Standardproben berechnet, mit Ausnahme derjenigen
Standardproben, die als ,nicht verwendet“ gekennzeichnet sind.

Der Korrelationskoeffizient wird wie folgt berechnet:

Dabei gilt Folgendes:

D, = Zu-z Wy {Z 11'_1'}[:

* vy = Y-Wert, der mit der entsprechenden Gleichung fur die Regressionstypen berechnet

wurde.

. D'_w Z".Z]t:‘-f: {Zuj“__):

Regressionsarten

Im Arbeitsbereich ,Analytics” sind die folgenden Regressionsarten verfiugbar:

* Mean (Mittelwert) (nur Feld ,Metric Plot)
* Median (nur Feld ,Metric Plot)

* Linear (y = mx + b)

* Linear durch Null (y = mx)

« Mittlerer Reaktionsfaktor

+ Quadratic (Quadratisch) (y = a2 + bx + ¢)

* Power
» Wagner
« Hill
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Hinweis: Die Option Remove outliers automatically from the calibration curve im
Dialogfeld ,Regression Options“ im Feld ,Calibration Curve“ wendet automatisch die Regeln
fur die automatische Ausreillerentfernung auf die ausgewahlten Komponenten an.Siehe
Hilfe.

Linear
Die lineare Kalibrierungsgleichung lautet:
y=mx+b

Steigung und Achsenabschnitt werden wie folgt berechnet:

m I:Zuzu.\'_-.' > owxy wy) D

‘] {Z “T;Z uy Z l.l.'.t'z I-|.'.1'_'|'.: I

wobei Folgendes gilt:

uZm [Z'm.

Linear durch den Ursprung
Die Kalibrierungsgleichung fur lineare Regression durch den Ursprung lautet:
y = mx

Die Steigung wird wie folgt berechnet:

> way/ Y wx

Mittlerer Reaktionsfaktor
Der mittlere Reaktionsfaktor betragt:
y =mx

Dies ist die gleiche Gleichung wie bei der linearen Nullpunktkalibrierung. Die Steigung wird
jedoch anders berechnet:

m Zni]' x) Zw
und die Standardabweichung des Reaktionsfaktors:
(a1 \'{.::rf} {'n 1.I.| ZW

wobei Folgendes gilt:
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D=Fw'S wyt/x (T wy/f

Hinweis: Punkte, deren x-Wert gleich null ist, werden nicht summiert.

Wenn die Linie der Punkte teils linear und teils gekrimmt ist, verwenden Sie anstatt der
linearen oder quadratischen Regression die Potenzregression, um eine Linie irgendwo
zwischen diesen Passungen zu erzeugen.

Quadratisch

Die quadratische Kalibrierungsgleichung lautet:

y = a2 +ax + ag

Die Polynomkoeffizienten werden wie folgt berechnet:
ap = (bo/bg - bs/bz) / (b4/bg - ba/b3)

a4 =bs/bs - agby/bs

a.=[Zwy -aXwy —a.Twx’ ) Tw
wobei Folgendes gilt:

b= wx ' Tw - wx X wx
bi=Zwx / Zw-Twx / w
b.=Zwx 'Zw - XWXV X wx

b= owx Zowx - Zwx /T
bo=Twx ' Zwx ~Twx ' Zwx

b =X WXy 'Twx ~Zwx ¥/ Twx

Potenz
Die Potenzfunktionskalibrierungsgleichung lautet:
y= axP

Die Gleichungen fur die lineare Kalibrierung werden wie oben beschrieben fur die
Berechnung von Steigung (m) und Achsenabschnitt (b) verwendet. Der Unterschied besteht
jedoch darin, dass x in diesen Gleichungen ersetzt wird durch In x und y durch In y. In diesem
Fall werden a und p wie folgt berechnet:

b

a=e

p=m

SCIEX OS Software fiir SCIEX Triple Quad und Softwarehandbuch
QTRAP Systeme RUO-IDV-05-9804-DE-F

254/273



Theoretische Grundlagen der Handhabung — Software

Wenn einer der x- oder y-Werte negativ oder null ist, wird ein Fehler gemeldet.
Wagner

Die Wagner-Kalibrierungsgleichung lautet:

Iny =ay (Inx)2+ay (Inx) +ag

Die Gleichungen fir die quadratische Kalibrierung werden wie oben beschrieben fir die
Berechnung von ag, a; und asverwendet, abgesehen davon, dass ,x“ in diesen Gleichungen
durch ,In x“ und ,y“ durch ,In y“ ersetzt wird.

Wenn einer der x- oder y-Werte negativ oder null ist, wird ein Fehler gemeldet.
Hill

Die Hill-Kalibrierungsgleichung lautet:

y=(a+bx")/(c+x")

Es ist nicht moglich, eine analytische Funktion fur die L6ésung von a, b, c und
n bereitzustellen. Stattdessen werden die Koeffizienten mit der iterativen Levenberg-
Marquardt-Methode ermittelt.

Automatisches Entfernen von AusreifRern

Eine optionale Funktion erméglicht der Software das automatische Entfernen der Ausreil3er
aus der Kalibrierkurve. Diese zeitsparende Funktion ist nutzlich fir Anwendungen mit vielen
Verbindungen mit verschiedenen linearen Bereichen und Empfindlichkeiten.

Wenn diese Funktion aktiviert ist, durchsucht die Software alle Datenpunkte, um einen
Anfangsbereich zu identifizieren. Sie besteht aus vier aufeinander folgenden Punkten, die die
beste lineare Regression bieten und benutzerdefinierte Regeln fur die Ausrei3erentfernung
erfullen. Der Algorithmus berechnet mehrere Regressionen fur alle Permutationen der
Startpunkte. Er berucksichtigt alle gultigen Regressionen, die die vom Benutzer festgelegten
Regeln erfullen, und fuhrt sie alle durch die Erweiterungssequenz. Fur alle gultigen
Startbereiche hangt der Erfolg der einzelnen Erweiterungen von der Gesamtzahl der
verwendeten Punkte, dem Bereich der verwendeten Ebenen und dem Punkt mit dem
schlechtesten absoluten Genauigkeitsfehler in der Regression vor und nach der Erweiterung
ab. Die Regression, die den groRten Bereich abdeckt und die Regeln erflllt, ist die ,Sieger*-
Regression.

Hinweis: Wenn vier Datenpunkte nicht verfligbar sind, verwendet die Software drei. Der
Algorithmus wird nicht angewendet, wenn weniger als drei Punkte verfugbar sind.

Die Regeln fir die automatische Entfernung von Ausreil’ern werden in der
Verarbeitungsmethode definiert und umfassen Folgendes:

* Minimaler Korrelationskoeffizient (r)

Hinweis: Fir diese Option wird der Korrelationskoeffizient, nicht der
Determinationskoeffizient (r?) verwendet.
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* Der max. zuldssige Genauigkeitsfehler bei Standardreplikaten auf der niedrigeren
Quantifizierungsstufe (LLOQ)

» Der max. zulassige Genauigkeitsfehler fur Standards tiber dem LLOQ

* Der max. prozentuale Variationskoeffizient (VK) fir mehrere Replikate eines Standards
bei LLOQ

Hinweis: Wenn der %VK groRer als der angegebene Wert ist, entfernt der Algorithmus
die Wiederholungen in absteigender Reihenfolge der Genauigkeitsfehler, bis der %VK der
verbleibenden Replikate kleiner ist als dieser Wert.

* Der max. prozentuale VK flir mehrere Replikate eines Standards auf allen Ebenen tber
dem LLOQ

Hinweis: Wenn der %VK gréRer als der angegebene Wert ist, entfernt der Algorithmus
die Wiederholungen in absteigender Reihenfolge der Genauigkeitsfehler, bis der %VK der
verbleibenden Replikate kleiner ist als dieser Wert.

+ Gibt an, ob die angegebene Gesamtzahl der Ausreier die Ausreif3er unterhalb des LLOQ
und oberhalb der oberen Quantifizierungsgrenze (ULOQ) ausschlief3t

« Die max. Anzahl von Ausreif3ern, die fiir eine Konzentration entfernt werden kann

» Die Gesamtzahl von Ausreif3ern, die von einer Kalibrierkurve entfernt werden kann

Hinweis: Dieser Algorithmus wird auf alle Standards angewandt, einschlieBlich derer, die
manuell ausgeschlossen wurden.

Hinweis: Wenn die Anzahl der Replikate, die zur Erstellung der Regression verwendet wird,
fur jede Standardstufe unterschiedlich ist, dann funktioniert die Funktion fiir die automatische
Ausreilerentfernung nicht einwandfrei und darf nur als Ausgangspunkt verwendet werden.
Uberpriifen Sie jede Kalibrierkurve manuell.

Tipp! Stellen Sie sicher, dass die Toleranzgrenzwerte fiir die Standardgenauigkeit in den
Akzeptanzkriterien fur die Verarbeitungsmethode mit den Schwellenwerten im Dialogfeld
,Rules for Automatically Removing Outliers for Calibration Standards® Ubereinstimmen.

Ergebnistabellen

Eine Ergebnistabelle ist eine Zusammenstellung quantitativer und qualitativer Informationen,
die einem Satz von Proben zugeordnet sind. Sie enthalt die Berechnungen fur Konzentration
und Genauigkeit, ermittelt aus dem Ergebnis der Interpolation der Standard-Kalibrierkurve.

In der Ergebnistabelle sind auch die Ergebnisse der Bibliothekssuche und der Formelsuche
sowie weitere qualitative Analyseergebnisse enthalten. Flache, H6he und andere numerische
Eigenschaften kbnnen gezeigt werden. Zur einfacheren Ansicht kbnnen Anzahl und Art der
Spalten in den Ergebnistabellen bearbeitet werden.
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Kalibrierkurven

Eine Kalibrierkurve (auch bekannt als Standardkonzentrationskurve) ist eine Methode zur
Bestimmung der Konzentration einer Substanz in einer unbekannten Probe durch Vergleich
der unbekannten Probe mit einer Reihe von Standardproben mit bekannter Konzentration.
Die Kalibrierkurve stellt die Reaktion (das Analysesignal) des Instruments auf Anderungen
der Konzentration des Analyten (die zu messende Substanz) dar. Der Bediener erstellt eine
Standardserie mit verschiedenen Konzentrationen, die nahe der erwarteten Konzentration
des Analyts in der unbekannten Probe liegen.

Kalibrierstandards werden zur Erstellung von Kalibrierkurven verwendet. Falsche oder
ausgelassene Messwerte bei einigen der Kalibrierproben kdnnen auf Probleme beim
analytischen Durchlauf hinweisen. Befolgen Sie akzeptable Methoden, die Sie in der Literatur
und in Leitfaden von Aufsichtsbehérden zur Erstellung einer Kalibrierkurve finden. Beispiele
fur bewahrte Vorgehensweisen bei der Erstellung von Kalibrierkurven sind unter anderem:

+ Erstellung von Kalibrierstandards in einer leeren Matrix, in der der Analyt zu messen ist.
» Erstellung einer Kalibrierkurve fiir jeden zu messenden Analyten.

» Sicherstellen der Deckung des erwarteten Konzentrationsbereichs des Analyten,
einschliellich typischer und atypischer Proben.

» Verwendung von sechs bis acht Standards zur Erstellung der Kurve.

Diese Liste ist nicht vollstandig, und weitere Leitfaden sollten zur Bestimmung der bewahrten
Vorgehensweise bei der Entwicklung einer Kalibrierkurve fur das Labor verwendet werden.

Hinweis: In manchen analytischen Durchlaufen werden Einpunkt-Kalibrierstandards
verwendet. Einpunkt-Kalibrierungen werden mit einer Leermatrixprobe und einer Einzel-
Standardkonzentration durchgefiihrt. Die Beziehung zwischen Instrumentenreaktion und
Analytenkonzentration wird durch die Gerade bestimmt, die durch diese zwei Punkte
entsteht. Sowohl Erfassungs- als auch Verarbeitungsmethoden sollten vor Genehmigung flr
ihren Verwendungszweck Uberprift werden.

Signal-zu-Rausch-Verhaltnis

Bei der Verarbeitung von qualitativen Massenspektrometrie-Daten ist es wichtig, zu ermitteln,
ob ein bestimmter Peak signifikant ist oder nicht, wobei signifikant normalerweise bedeutet,
dass das Hintergrund-Rauschen (ibertroffen wird.

Relatives Rauschen und Signal-zu-Rauschen-
Berechnungen

Normalerweise wird die Peak-Hohe mit dem gemessenen Hintergrund-Rauschen in einer
Region ohne Peak verglichen, wobei das Rauschen normalerweise auf das Ein- bis
Dreifache der Standardabweichung der Datenpunkte in diesem Bereich geschatzt wird.
Dieser Ansatz ist aus den folgenden Griinden nicht ideal:

» Erist subjektiv, da der Bereich fir Rauschen manuell ausgewahlt wird.
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Ein Hintergrundbereich ohne Peak kann nicht vorliegen oder der Bereich kann zu eng
sein, um das Rauschen genau zu schatzen.

Das Rauschen an der Peak-Position kann sich stark von jenem in dem fiir das Rauschen
ausgewahlten Bereich unterscheiden.

Der Faktor ,Eins bis Drei* ist ebenfalls subjektiv und verschiedene Stellen geben
unterschiedliche Empfehlungen.

Das scheinbare Rauschen kann verfalscht sein, wenn die Daten vorverarbeitet wurden.
Zum Beispiel, wenn sie geglattet oder durch Grenzwerte angepasst wurden.

Das Konzept des relativen Rauschens (Rn) macht es einfach, eine einfache Methode zur
Berechnung des erwarteten Rauschens an einem beliebigen Punkt in den Daten zum
Vergleich mit dem gemessenen Signal zu entwickeln. Hierbei handelt es sich um eine
robuste, objektive Metrik zur Berechnung des Signal-zu-Rauschen-Verhaltnisses (S/N) und
zur Bewertung und zum Vergleich der Instrumenten- und Assay-Leistung. Es gibt viele
Anwendungsmoglichkeiten flr das Konzept des relativen Rauschens, und eine davon ist
die Berechnung des S/N.

Der grundlegende Algorithmus funktioniert folgendermaflen:

1.

Entwickeln Sie ein Rauschen-Modell, das es dem Benutzer erméglicht, das erwartete
Rauschen an jedem Punkt im Datensatz zu berechnen, unter Berlcksichtigung der
Starke des zugrunde liegenden Signals an diesem Punkt.

Das Rauschen-Modell kann basierend auf theoretischen Aspekten ermittelt werden oder
basierend auf realen Messungen fir ein bestimmtes System modelliert werden. Fir
Impulszahlungs-Sensoren ist die Standardabweichung eines Signals, und deshalb das
erwartete Rauschen, proportional zur Quadratwurzel des Signals und variiert deshalb
entsprechend dem Signal. In anderen Systemen wird eine konstante Komponente

fur ,weilles Rauschen” mdglicherweise mit einer intensitatsabhangigen Komponente
kombiniert.

Schatzung des zugrunde liegenden Signals basierend auf dem gemessenen Signal.

Dies kann auf verschiedene Arten erfolgen, aber die einfachste ist, eine geglattete
Version der Daten zu erzeugen. Siehe die Abbildung: Abbildung A-20.

Abbildung A-20: Uberlagern von Roh- und geglitteten Daten
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3. Messung des tatsachlichen Rauschens unter Verwendung aller Punkte, sowohl Peaks
als auch Hintergrund.

Dies erfolgt durch Subtraktion der Schatzung des zugrunde liegenden Signals vom
gemessenen Signal an jedem Punkt der Daten, an dem das geglattete Signal vom
Original subtrahiert wird. Das Ergebnis ist als Delta-Rauschen bekannt. Der Bereich des
Delta-Rauschens ist einigermaf3en konstant, aufder an gro3en Peaks, da das Rauschen
vom Signal abhangt und deshalb dort starker ist, wo das Signal groRer ist. Siehe die
Abbildung: Abbildung A-21.

Abbildung A-21: Grafische Darstellung der Werte fiir Delta-Rauschen an jedem
Datenpunkt
JK0
ol
.m] b=

=L

=1

MMW% M F’mmi&'dﬁiémwmhwﬂamnrhmamﬁ

8

1000 |-

4. Berechnung des Verhéltnisses des gemessenen Rauschens zum erwarteten Rauschen
an jedem Datenpunkt.

Das heildt, dass an jedem Datenpunkt das in Schritt 3 gemessene Rauschen durch
den Wert geteilt wird, den das Rauschen-Modell vorhersagt, in diesem Fall die
Quadratwurzel der Intensitat. Wenn das Rauschen-Modell gut ist, erzeugt die Software
eine Reihe von Werten, die meist durch einige Grenzwerte beschrankt bleiben. Siehe
folgende Abbildung. Diese Abbildung zeigt auch die grafische Darstellung von

Anoise/,/intensity

Hinweis: Dieser Schritt reduziert die starke Schwankung des Delta-Rauschens und fihrt
zu einer gut eingeschrankten Reihe von Werten.
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Abbildung A-22: Rauschen-Modell
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Berechnen der Standardabweichung der Verhaltniswerte. Dies ist das Rn, eine

Schatzung der wahrscheinlichsten Beziehung zwischen dem tatsachlichen Delta-
Rauschen und jenem, das von dem Modell vorhergesagt wurde. In der vorhergehenden

Abbildung ergibt dies einen Wert von 9,5.

Die folgende Abbildung zeigt ein Beispiel daflr, wie das relative Rauschen zur

Berechnung des S/N eingesetzt werden kann.

Abbildung A-23: Uberlagern von Rohdaten, Schitzungen des zugrunde liegenden

Signals und Basislinien-Schatzungen
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baseline = 234

Wie oben beschrieben:

noise = R, x ./(baseline)

In diesem Beispiel:

noise = 9.5 X 4234 = 145

Wenn der Scheitelpunkt des Peaks als Signal verwendet wird, dann entspricht das S/N 34
(4900/145), und wenn die Hohe des geglatteten Signals verwendet wird, dann entspricht das

SIN 22 (3150/145).
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Wenn das S/N berichtet wird, verwendet der MQ4-Integrationsalgorithmus das hier
beschriebene Verfahren und den Scheitelpunkt des Peaks als Signal. Da der AutoPeak-
Integrationsalgorithmus ein Modell an den Peak anpasst, verwendet er die Hohe des
angepassten Profils. Dies fuhrt zu einem geringeren berichteten S/N. Hierbei handelt es

sich jedoch um einen genaueren Wert, da er weniger von moglichen Rauschspitzen betroffen
ist. Aullerdem bietet der AutoPeak-Integrationsalgorithmus einen differenzierteren Ansatz fir
die Basislinien-Schatzung. Aus diesen beiden Grunden sind die von den beiden Algorithmen
berichteten S/N-Werte nicht identisch, obwohl sie normalerweise ahnlich ausfallen.

Zusammenfassend hat der Ansatz des relativen Rauschens zur Berechnung des S/N im
Vergleich zum normalen Ansatz zur Schatzung des Rauschens als Standardabweichung
eines Hintergrund-Bereichs die folgenden Vorteile:

» Erist wesentlich weniger subjektiv, da kein Hintergrundbereich manuell ausgewahlt
werden muss.

» Ein akkurates S/N kann auch dann vorhergesagt werden, wenn keine Bereiche ohne
Peak im Chromatogramm existieren.

* Fdur die Integrationsalgorithmen ,AutoPeak” und ,Summation® werden die Grundlinie
und damit auch das Rauschen in der Nahe des relevanten Peaks geschatzt. Fir den
Integrationsalgorithmus MQ4 entspricht die Grundlinie der Intensitat des Datenpunkts an
dem vom Benutzer festgelegten Rauschanteil. Wenn zum Beispiel der vom Benutzer
definierte Rauschanteil bei 40 % liegt und es 100 Datenpunkte gibt, dann sortiert der
Integrationsalgorithmus MQ4 die Datenpunkte von der kleinsten zur gréf3ten Intensitat und
nutzt die Intensitat des Datenpunkts mit der vierzigst-kleinsten Intensitat.

Hierbei kann eine grol3e Differenz zu dem berichteten S/N-Wert vorliegen, da der fur den
Ublichen Ansatz ausgewahlte Hintergrund-Bereich mdglicherweise viel ruhiger ist als der
Hintergrund in der Nahe des Peaks. Wie oben beschrieben kann das mit dem Ansatz
.Relatives Rauschen® berechnete S/N niedrigere Werte als der Ubliche Ansatz ergeben.
Diese Werte sind jedoch genauer und hilfreicher. Siehe Abbildung A-23.

Um die Spalte ,Signal / Noise“ in der ,Results Table anzuzeigen, siehe Anpassen der
~Results Table“.

Hinweis zu Signal-zu-Rauschen bei Verwendung des AutoPeak-
Integrationsalgorithmus

Da der AutoPeak-Integrationsalgorithmus Signal-zu-Rauschen genauer berechnet (und
daher CVs genauer vorhersagen kann), sollten Sie bei Verwendung des 1-Sigma-Signal-zu-
Rauschen-Ansatzes in Betracht ziehen, den minimalen annehmbaren Signal-zu-Rauschen-
Wert einer Standard-Betriebsanweisung (SOP) basierend auf empirischen Daten aus dem
Labor zu verringern.

Signal-zu-Rauschen mit Peak-zu-Peak

Wenn dieser Signal-zu-Rauschen-Algorithmus verwendet wird, dann berechnet die Software
das Signal-zu-Rauschen-Verhaltnis, indem die Standardabweichung aller Datenpunkte im
Chromatogramm zwischen den definierten Hintergrund-Start- und Hintergrund-Endzeiten
verwendet wird. Die Software berechnet das Signal-zu-Rauschen-Verhaltnis fir das aktive
Chromatogramm, subtrahiert das durchschnittliche Hintergrundsignal vom ausgewahlten
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Peak und dividiert dann das subtrahierte Signal durch den Peak-zu-Peak-Rauschpegel.
AnschlieRend werden die verrauschten und Peak-Bereiche basierend auf den maximalen
Intensitaten jedes Bereichs differenziert. Nach Abschluss wird das aktive Chromatogramm
mit dem Signal-zu-Rauschen-Verhaltnis gekennzeichnet.

Signal-zu-Rauschen mit Standardabweichung

Wenn dieser Signal-zu-Rauschen-Algorithmus verwendet wird, berechnet die Software das
Signal-zu-Rauschen-Verhaltnis chromatographischer Peaks und kennzeichnet diese. Dieser
Algorithmus erfordert die Auswahl von zwei Bereichen im Chromatogramm:

* Verrauschter Bereich

» Relevanter Peak

Die Software bestimmt dann, welcher Bereich den Peak und welcher Bereich das
Rauschen enthalt, basierend auf maximalen Intensitaten in jeder Auswahl. Es subtrahiert
die durchschnittliche Hintergrundsignalintensitat von der Peaksignalintensitat und dividiert
dann das subtrahierte Signal durch einen benutzerspezifischen Faktor, multipliziert mit der
Standardabweichung des verrauschten Bereichs.

Verrauschte Bereiche definieren

Verwenden Sie dieses Verfahren, um verrauschte Bereiche zu definieren, wenn die
Standardabweichung oder der Peak-zu-Peak-Algorithmus verwendet wird.

Hinweis: Es kann nur ein Signal-zu-Rausch-Algorithmus in einer ,Results Table“ verwendet
werden. Um einen anderen Signal-zu-Rausch-Algorithmus anzuwenden, éandern Sie die
Standardeinstellungen fur das Projekt und erstellen Sie dann eine neue ,Results Table“.

1. Wahlen Sie in den Standardeinstellungen des Projekts den Signal-zu-Rausch-
Algorithmus Standard Deviation oder Peak-to-Peak aus.

Tipp! Um die Standardeinstellungen des Projekts zu 6ffnen, klicken Sie auf Projects >
Project default settings.

Erstellen Sie eine Verarbeitungsmethode.
Klicken Sie auf der Seite ,Integration“ auf Options > Show Noise Regions.

4. (Falls erforderlich) Verwenden Sie die Maus, um den verrauschten Bereich anzupassen.

Hinweis: Der verrauschte Bereich muss fir jeden Ubergang festgelegt werden.

5. Verarbeiten Sie die Daten.
Klicken Sie im Teilfenster ,Peak Review" auf Options > Show Noise Regions.

7. (Falls erforderlich) Verwenden Sie die Maus, um den verrauschten Bereich anzupassen.
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Berechnete Spalten

Berechnete Spalten sind Formeln, durch die neue angepasste Spalten zu einer ,Results
Table* hinzugefiigt werden. Nachdem eine Formel erstellt wurde und die Daten verarbeitet
(oder wiederverarbeitet) wurden, werden die Ergebnisse der Formel in einer neuen
angepassten Spalte angezeigt.

Navigation auf der Oberflache ,,Calculated Columns*

Berechnete Spalten werden in einer Verarbeitungsmethode erstellt. Sie kdnnen als ,frm1*“-
Dateien zur spateren Verwendung oder zum Teilen importiert und exportiert werden.

Die folgende Abbildung zeigt die Oberflache fur den Formeleditor.

Abbildung A-24: Oberflache ,,Calculated Columns*

[MQ4] Modify Method

e - O
Q o o Tooe] ]
23 N I

Qn- to o
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Element Beschreibung

1 Der Schritt ,Calculated Columns*® im Workflow der
Verarbeitungsmethode. Klicken, um die Seite ,Calculated Columns® zu
offnen. Danach auf ,Add Formula“ klicken (nicht angezeigt).

2 Das Feld ,Formula name*“. Geben Sie einen Namen flir die Formel ein.

Hinweis: Der Formelname darf keine Namen von Funktionen auf dem
Rechner, eckigen Klammern oder runde Klammern enthalten.

3 Das Feld ,Formula“.
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Element Beschreibung

4 Ein Rechner mit gebrauchlichen Funktionen und Operatoren. Die
folgenden zusatzlichen Operatoren kdnnen im das Feld Formel
eingegeben werden:
o ,>“(groRer als)
o >="(groler als oder gleich)
+ ,<(weniger als)
» ,<="(weniger als oder gleich)
+ = (ungleich)
Weitere Informationen zu diesen Operatoren und Funktionen finden Sie
im Hilfesystem.

5 Verfigbare Regressionsparameter und die Spalten der ,Results Table*.
Hinweis: Diese Liste ist nicht verfligbar in ,gsession“Tabellen.

6 Mit dem MenU ,Treat resulting text values as“ kann der Benutzer

konfigurieren, wie Texteintrage behandelt werden. Diese Option ist
wichtig in Spalten der ,Results Table“, die Zahlen- und Textausgaben
enthalten konnen.

Spalten mit berechneten Konzentrationen kénnen zum Beispiel
Zahlenwerte sowie nicht-numerische Werte enthalten, etwa k/A,
degeneriert und unendlich.

Hinweis: Wenn der Benutzer beginnt, eine Formel einzugeben, die verschiedene Proben
enthalt, wird ein Probenauswahlpunkt verfligbar.

Einfache Extraktion von Nicht-Standarddaten

Mit den berechneten Spalten kdnnen Benutzer Informationen anzeigen, die nicht
standardmalfig in den ,Results Tables” verfiigbar sind.

Um zum Beispiel R? als Spalte in der ,Results Table* anzuzeigen, kann der Benutzer eine
Formel dhnlich wie R? erstellen.
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Abbildung A-25: Angepasste Spalte mit berechneten Spalten erstellen

€ Accept changes and return to Calculated Columns ® Discard

Use the calculator to create a new formula.

Formula name

GETSTAT
- - - I:s

I I I o o

Mote: The "Original text" option is recommended for formulas Columns |search e Regression parameters
that contain functions, such as the IF function, that compare
non-numeric values to numeric values. Accuracy a r
Treat resulting text values as | Error (N/A) A Accuracy Acceptance 2
Acqg. Method Mame Slope
Acquisition Date & Time Intercept
Actual Concentration Quadratic coefficient

Einfache Arithmetik

Einfache Formeln kénnen erstellt werden, um einfache mathematische Operationen
durchzufiihren.

Beispiel: R?
[r]*[r]

In diesem Beispiel wird der Wert R? reproduziert, indem mit dem Multiplikationsoperator (*)
der R-Wert mit sich selbst multipliziert wird.

Beispiel: Gesammelte Punkte pro Sekunde

[Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60)

In diesem Beispiel werden die Punkte entlang der Grundlinie durch die Sekunden vom
Anfang bis zum Ende einer integrierten chromatografischen Spitze geteilt werden. Diese
Formel verwendet die Operatoren Division (/), Multiplikation (*) und Subtraktion (-).

Komplexere Funktionen

Es gibt viele andere Funktionen und Kontrollstrukturen. Einige gebrauchliche sind ,MEAN()*,
-MAX()* und ,MIN()* und werden im Rechner unter der Formularleiste angezeigt.

Fir eine vollstandige Liste der Syntaxdetails und Funktionen, siehe Hilfesystem.
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Beispiel: MEAN([Area]) fur Standards

Bei der Verwendung einer Funktion, die mit allen Werten arbeitet, kann der Benutzer die

Proben auswahlen, die in die Berechnung einbezogen werden.

Abbildung A-26: Nur den Mittelwert des Peak-Bereichs der Standardproben erhalten

€ Accept changes and return to Calculated Columns X Discard

Use the calculator to create a new formula.

Formula name | Peak Area Mean ‘

COUNT STDEV m MEAN([Areal)
N I =
Lo | = | - [
I:12
GET GETGROUP | GETSTAT +
EEEREEER
/

Columns | Searc

Note: The "Original text" option is recommended for formulas
that contain functions, such as the IF function, that compare

nen-numeric values to numeric values. Accuracy

Accuracy Acceptance
Acq. Method Name
Acquisition Date & Time

Treat resulting text values as | Error (N/A) v

Actual Concentration
Adduct / Charge
Area

Area / Height

Area Ratio

Regression parameters

.
2

Slope

Intercept

Quadratic coefficient
Linear ceefficient

Constant term

MEAN value will be calculated using the following sample

types:
Unknowns
Only if the sample name
+/ Standards

Only if the sample name

Qcs

contains...

contains...

Only if the sample name contains...

Type comma separated text

Type comma separated text

Type comma separated text

Area Ratio of comparison Blanks

Asymmetry Factor o . R,

Barcode -
P T Only if the sample name contains...

Beispiel: Kombination von Funktionen

Einfache Arithmetik und komplexere Funktionen wurden kombiniert. Verwenden Sie zum
Beispiel die folgende Formel, um die gesammelten Mittelpunkte pro Sekunde zu berechnen:

MEAN ( [Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60))

,IF“-Statements

Die ,IF“-Funktion fuhrt einen logischen Test durch und gibt einen Wert fir ein wahres
Ergebnis aus und ein anderes fur ein falsches Ergebnis. Mit verschachtelten ,IF“-Funktionen
kdnnen mehrere Bedingungen getestet werden. Die ,IF“-Funktion kann mit anderen
logischen Funktionen wie ,and“ und ,or“ kombiniert werden, um einen logischen Test zu
erweitern.

Hinweis: ,&&“ und ,||* kénnen fir ,and“ und ,or* verwendet werden. Die Operatoren and
und or mussen durch Leerzeichen eingerahmt sein, allerdings nicht die Operatoren && und

Die grundlegende Syntax fur das ,IF“-Statement lautet wie folgt:

if (<condition>;<value 1f true>;<value 1f false>)
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» <condition> ist ein logischer Wert oder ein logischer Ausdruck, der als wahr oder falsch
bewertet werden kann.

* <value if true> ist ein Wert, der zurlickgegeben und in der entsprechenden Spalte ,Results
Table* angezeigt wird, wenn <condition> bewertet auf wahr.

* <value if false> ist ein Wert, der zurlickgegeben und in der entsprechenden Spalte
,Results Table* angezeigt wird, wenn <condition> bewertet auf falsch.

Hinweis: Das Symbol der ,IF“-Funktion kann Gber den Rechner ausgewahlt, eingegeben
oder aus einer anderen Quelle kopiert werden. Es kann in der Syntax ,.if* oder ,IF* verwendet
werden.

Die ,IF“-Funktion ermdglicht andere numerische Funktionen, wie ,MEAN*, ,STDEV* und so
weiter, die ebenfalls im Formular verwendet werden in den <condition>, <value if true>oder
<value if false> Ausdriicken.

Beispiel: <condition>

Einige Beispiele von <condition> umfassen:

[Peak Area]>5000

[Component Name]='Analyte 1'

[Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2

Beispiel: <value if true> und <value if false>

<value if true> und <value if false> kann entweder eine Zahl oder Text sein.

if ([Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2; '1l-2 min RT
window';
'not applicable')

Beispiel: Mittelwert fiir internen Standardbereich

In diesem Beispiel wird der Mittelwert des internen Standardwerts (IS) Gber die gewiinschten
Proben berechnet und mit einem Wert von 1e6 verglichen. Der Wert fur den mittleren 1S-Wert
wird in der entsprechenden Spalte Results Table angezeigt, wenn ,MEAN ([IS Area])* grof3er
als 1e6 ist, d. h. wenn <condition> wahr ist. Wenn ,MEAN ([IS Area])‘ niedriger als 1e6

ist, d. h. wenn <condition> falsch ist, dann enthalt die Spalte Results Table ,Review IS
performance®, der <value if false>.

IF(MEAN([IS Area])>=1le6; '"MEAN([IS Areal])';'Review IS performance')

Hinweis: Nur IF-Funktionen kénnen mehrere Berechnungen enthalten.
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,» Treat Resulting Text Values As“ (Ergebnistextwerte

behandeln als)

Die Option ,Treat resulting text values as“ bestimmt, wie Text in einer angepassten
Spalte der ,Results Table®, die entweder Text oder eine Kombination aus Zahlen und Text
enthalt, behandelt wird. Zum Beispiel enthalt die Spalte ,Sample Type“ nur Text, die Spalte

,Precursor Mass"“ enthalt nur Zahlenwerte und die Spalte ,Calculated Concentration®
enthalt eventuell Zahlenwerte und Text.

Je nach Funktionen, die in einer Formel verwendet werden, ermdglicht die Option ,Treat
resulting text values as” eine spezifische Interpretation der Textwerte in der Spalte, auf der
die Berechnung basiert. Die verfigbaren Optionen umfassen:

» Zero
* Ignore (blank)
* Error (N/A)

* Original text

Hinweis: Weitere Informationen zu diesen Optionen finden Sie im Hilfesystem.

Basieren Berechnungen auf den Funktionen ,COUNT*, ,MAX", ,STDEV*, ,SUM*, ,MIN®,
,MEDIAN“, ,GET", ,GETGROUP*, ,SLOPE", ,INTERCEPT", ,MAD" oder ,GETSTAT", dann
sind die empfohlenen Optionen ,Zero*, ,Ignore (blank)“ bzw. ,Error (N/A)“. Diese Optionen
werden auch bei den ,IF“-Statements empfohlen, wenn die Formel Spalten enthalt, bei
denen Zahlenwerte erwartet werden.

,Loriginal text” ist die empfohlene Option bei ,IF“-Statements, bei denen Komponenten der
Ausdricke <condition>, <value if true> und <value if false> Zahlen oder Text sein konnten,
insbesondere wenn zusatzliche Funktionen verwendet werden.

Hinweis: Bei IF-Statements mit mehr als einer <condition>, kann die falsche Bewertung
selbst eines <condition> Zustands zu einer <value if false> Ausgabe in der angepassten
Ergebnistabellenspalte fuhren.

Beispiel

In diesem Beispiel kdnnen die Spalten, die in der Formel verwendet wurden, Text- und
Zahlenwerte enthalten. Deshalb wird die Option ,Original text* empfohlen.

IF([Sample Typel='Unknown'&& (GET ([Calculated Concentration];
'Analyte 1')+GET ([Calculated Concentration]; 'Analyte 2'))<=15;
'Low Range';IF ([Sample Type]='Unknown'é&é& (GET ([Calculated
Concentration]

; 'Analyte 1')+GET ([Calculated Concentration]; 'Analyte 2'))
<=65; '"Normal Range';'Over normal range'))

Diese ,IF“-Formel enthalt eine Spalte ,Sample Type“ und ,Calculated Concentration®.
Werte in der Spalte ,Sample Type*“ sollten als ,Original text“ behandelt werden. Bei der
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Spalte ,Calculated Concentration® ist es eventuell erforderlich, Nicht-Zahlenwerte, wie ,<0*
und ,Degenerate”, als ,Zero“ zu behandeln.

Da Nicht-Zahlenwerte anders behandelt werden missen, empfehlen wir, dass Benutzer die

Formel in mehrere kleinere Formeln aufteilen, um Nicht-Zahlenwerte genauer kontrollieren
zu konnen.
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Formeln

PPG

Tabelle B-1 enthalt die exakten monoisotopischen Massen und geladenen Spezies (positive
und negative), die bei den PPG- (Propylenglykol-) Kalibrierlésungen beobachtet werden. Die
Massen und lonen wurden mit der Formel M = H{OC3Hg],,OH berechnet, wahrend fiir die
MSMS-Fragmente der positiven lonen die Formel [OC3Hgl,(H*) verwendet wurde. In allen
Berechnungen war H = 1,007825, O = 15,99491, C = 12,00000 und N = 14,00307.

Hinweis: Verwenden Sie bei der Durchflihrung von Kalibrierungen mit PPG-Lésungen den
korrekten Isotopen-Peak.

Tabelle B-1: Exakte PPG-Massen

n Exakte Masse (M + NH,4)* MS/MS- (M + NH4)?* [ (M + COOH)~
(M) Fragmente

1 76,05242 94,08624 59,04914 56,06003 121,05061
2 134,09428 152,12810 117,09100 85,08096 179,09247
3 192,13614 210,16996 175,13286 114,10189 237,13433
4 250,17800 268,21182 233,17472 143,12282 295,17619
5 308,21986 326,25368 291,21658 172,14375 353,21805
6 366,26172 384,29554 349,25844 201,16468 411,25991
7 424,30358 442,33740 407,30030 230,18561 469,30177
8 482,34544 500,37926 465,34216 259,20654 527,34363
9 540,38730 558,42112 523,38402 288,22747 585,38549
10 598,42916 616,46298 581,42588 317,24840 643,42735
11 656,47102 674,50484 639,46774 346,26933 701,46921
12 714,51288 732,54670 697,50960 375,29026 759,51107
13 772,55474 790,58856 755,55146 404,31119 817,55293
14 830,59660 848,63042 813,59332 433,33212 875,59479
15 888,63846 906,67228 871,63518 462,35305 933,63665
16 946,68032 964,71414 929,67704 491,37398 991,67851
17 1004,72218 1022,75600 987,71890 520,39491 1049,72037
18 1062,76404 1080,79786 1045,76076 | 549,41584 1107,76223
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Tabelle B-1: Exakte PPG-Massen (Fortsetzung)

n Exakte Masse (M + NH,)* MS/MS- (M + NH4)?* [ (M + COOH)~
(M) Fragmente
19 1120,80590 1138,83972 1103,80262 578,43677 1165,80409
20 1178,84776 1196,88158 1161,84448 | 607,45770 1223,84595
21 1236,88962 1254,92344 1219,88634 | 636,47863 1281,88781
22 1294,93148 1312,96530 1277,92820 | 665,49956 1339,92967
Reserpin
Tabelle B-2: Exakte Massen von Reserpin (C33H;oN2Og)
Beschreibung Masse
Molekulares lon 609,28066
C33H41N20g
Fragment C,3H3gNOg 448,19659
Fragment Co3Ho9N,Oy 397,21218
Fragment CooH55N,05 365,18597
Fragment C43H4gNO3 236,12812
Fragment C4gH11O4 195,06519
Fragment C44H42NO 174,09134
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Kontaktangaben

Kundenschulung

* In Nordamerika: NA.CustomerTraining@sciex.com
* In Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

* Die Kontaktinformationen fur Lander auf3erhalb der EU und Nordamerikas finden Sie
unter sciex.com/education.

Online-Lernzentrum

+ SCIEX Now Learning Hub

SCIEX Support

SCIEX und seine Vertretungen beschaftigen weltweit einen Stab an ausgebildeten
Servicekraften und technischen Spezialisten. Der Support kann Fragen zum System oder
anderen auftretenden, technischen Problemen beantworten. Weitere Informationen finden
Sie auf der SCIEX-Website unter sciex.com, oder kontaktieren Sie uns unter:

» sciex.com/contact-us

+ sciex.com/request-support

Cybersicherheit

Die aktuellsten Hinweise zur Cybersicherheit von SCIEX-Produkten finden Sie unter
sciex.com/productsecurity.

Dokumentation

Diese Version des Dokuments ersetzt alle vorherigen Versionen.

Fir die Anzeige des Dokuments wird der Adobe Acrobat Reader bendtigt. Um sich die
neueste Version herunterzuladen, besuchen Sie https://get.adobe.com/reader.

Softwareproduktdokumentationen entnehmen Sie den Versionshinweisen oder dem mit der
Software mitgelieferten Software-Installationshandbuch.

Informationen zur Hardware-Produktdokumentation finden Sie auf der Dokumentations-DVD
fir das System oder die Komponente.

Die neuesten Versionen der Dokumentationen sind auf der Website von SCIEX unter
sciex.com/customer-documents verfugbar.
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Kontaktangaben

Hinweis: Wenn Sie eine kostenlose gedruckte Ausgabe dieses Dokuments wiinschen,
wenden Sie sich bitte an sciex.com/contact-us.
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